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Abstract
This Ph. D thesis deals with the study of flame kernel development in a stratified mixture in
terms of equivalence ratio or dilution by recirculating brunt gases. Such flames regimes occur in
many applications such as automotive engines in order to reduce pollutant emissions. However,
they are less understood than classical premixed or diffusion regimes.
A first part of the study is focused on the laminar flame kernel development in homoge-
neous and heterogeneous mixtures. In order to discriminate differential diffusion effects form the
flame dynamics, two chemistry modeling are compared. On the one hand, complex chemistry,
implemented during this Ph. D, which relies on the transport of all the species. On the other
hand, a tabulated chemistry approach based on the FPI (Flame Prolongation of ILDM) method.
In an effort to reduce simulation time when complex chemistry is used, a new mechanism for
propane/air combustion has been developed and validated with Prof. P. Pepiot from Cornell
University. 1D and 2D stratified combustion simulations show that differential diffusion effects
are negligible on the flame dynamics. Memory effect, which tends to increase or decrease uns-
treched laminar flame speed as a function of stratification direction, which has been observed
experimentally (Ra et al., 1999) and numerically (Pires da Cruz et al., 2000), is found in the
simulation with the two chemistry models. This effect is visible while the reaction zone is sub-
jected to equivalence ratio gradient. On top of that, a dynamic motion has been highlighted in
the burnt gases of stratified flames. Indeed, all kernel flamelets do not have the same impulsion.
A simplified model based on surface ratio enables to predict this dynamics as well as absolute
flame speed.
A second part of the study is related to the analysis of a turbulent stratified flame. To
this aim,the experimental study of S. Balusamy (Balusamy, 2010) performed at the CORIA
laboratory is reproduced numerically using the LES approach and PCM-FPI combustion model.
In the experimental configuration, a turbulent stratified propane/air flame is propagating in
a closed volume. The reproducibility of the unsteady injection, the achievement of a stratified
mixture as well as the flame propagation thanks to the FPI formulation is demonstrated. A
method based on level-set functions to measure absolute flame speed is developed and validated.
This tool combined to spherical harmonics analysis enables to show the dependency of absolute
flame speed to the different flow perturbations. To finish, an analysis of the burnt gas dynamics
similar to laminar cases is led.
This work is concluded by the simulation of laminar flame kernels encountering a mixture
diluted by recirculating burnt gases. Comparisons are performed between propagation in mixture
with equivalence ratio stratification and diluted with recirculating burnt gas mixtures in terms
of flame dynamics.
Keywords : Stratification - Detailed chemistry - Large Eddy Simulation - Partially premixed
flames - Burnt gas dilution

Re´sume´
Cette the`se porte sur l’e´tude du de´veloppement de noyaux de flamme dans des milieux stra-
tifie´s. Cette stratification prend la forme de gradients de richesse ou de dilution par des gaz
d’e´chappement recirculants. De tels re´gimes de combustion sont en effet pre´sents dans de nom-
breuses applications, telles que des moteurs automobiles pour re´duire les e´missions polluantes,
mais leur compre´hension reste plus limite´e que celle des re´gimes classiques de pre´me´lange ou de
diffusion.
Une premie`re partie de l’e´tude s’inte´resse au de´veloppement d’un noyau de flamme lami-
naire en milieux homoge`ne et stratifie´. Pour discriminer les effets de diffusion diffe´rentielle, deux
repre´sentations de la chimie sont compare´es. D’une part la chimie complexe, implante´e pen-
dant cette the`se, qui repose sur le transport de l’ensemble des espe`ces du me´lange, et d’autre
part une approche de chimie tabule´e base´e sur la me´thode FPI (Flame Prolongation of ILDM).
Pour re´duire le temps des simulations en chimie complexe, un nouveau sche´ma cine´tique pour
la combustion propane/air a e´te´ de´veloppe´ et valide´ avec le Prof. P. Pepiot de l’Universite´ de
Cornell. Les simulations 1D et 2D de combustion stratifie´e montrent que les effets de diffusion
diffe´rentielle sont ne´gligeables sur la dynamique de flamme. L’effet me´moire, qui tend a` augmen-
ter ou diminuer la vitesse de flamme laminaire non-e´tire´e en fonction du sens de la stratification,
qui a e´te´ observe´ expe´rimentalement (Ra et al., 1999) et nume´riquement (Pires Da Cruz et al.,
2000), est retrouve´ dans les simulations avec les deux mode`les de combustion. Cet effet est vi-
sible tant que la zone de re´action est soumise a` un gradient de richesse. Par ailleurs, les flammes
stratifie´es pre´sentent une dynamique dans les gaz bruˆle´s inte´ressante. Celle-ci provient du fait
que toutes les flammelettes qui composent le noyau n’ont pas la meˆme impulsion. Un mode`le
simple base´ sur des bilans surfaciques permet de pre´dire cette dynamique ainsi que la vitesse
absolue de la flamme.
Une seconde partie de l’e´tude porte sur l’analyse d’une flamme stratifie´e turbulente. Pour
cela, l’e´tude expe´rimentale de S. Balusamy (Balusamy, 2010) re´alise´e au CORIA est mode´lise´e
avec l’approche LES et le mode`le de combustion PCM-FPI. Dans cette configuration expe´ri-
mentale, une flamme stratifie´e turbulente propane/air se propage dans une enceinte a` volume
constant. La reproductibilite´ d’une injection instationnaire, de la re´alisation d’un me´lange stra-
tifie´ ainsi que de la propagation de la flamme graˆce a` la formulation FPI est de´montre´e. Une
me´thode base´e sur une fonction level-set pour mesurer la vitesse absolue de telles flammes est
de´veloppe´e et valide´e. Cet outil combine´ a` une analyse des harmoniques sphe´riques permet de
montrer la de´pendance de la vitesse absolue aux diffe´rentes perturbations de l’e´coulement. Enfin,
une analyse de la dynamique des gaz bruˆle´s similaire au cas laminaire est mene´e.
Ces travaux se terminent par des simulations de flammes laminaires rencontrant des me´langes
dilue´s par des gaz bruˆle´s recirculants. Des comparaisons sont faites entre une propagation dans
un milieu stratifie´ en richesse et un milieu dilue´ en gaz bruˆle´s recirculants en termes de dynamique
de flamme.
Mots-cle´s : Stratification - Chimie de´taille´e - Simulation aux grandes e´chelles - Flammes
partiellement pre´me´lange´es - Dilution en gaz bruˆle´s
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1.1 Introduction
La combustion est un phe´nome`ne complexe au cœur de nombreuses recherches et pre´sent dans
de nombreuses applications industrielles. Il s’agit en effet d’un moyen couramment utilise´ pour
transformer de l’e´nergie. Dans la socie´te´ actuelle, trois grands secteurs emploient la combustion
dans ce but :
Le secteur industriel : ce secteur est un grand consommateur d’e´nergie. De nombreuses
usines ne´cessitent a` la fois de l’e´lectricite´ et de la chaleur pour leur fonctionnement. Ceci est
d’autant plus vrai pour les usines de me´tallurgie, de transformation ou de production de verre,
papier ou de ciment mais aussi pour les usines de traitement de de´chets.
Le secteur de l’e´nergie : la combustion est ici utilise´e dans le but de cre´er de l’e´nergie
thermique ou de l’e´lectricite´. Dans de nombreux pays, l’e´lectricite´ est ge´ne´re´e a` partir d’ins-
tallations de type centrale thermique ou turbine a` gaz. La demande croissante en e´lectricite´
entraˆıne un essor du nombre de ces centrales et par conse´quent des e´missions de CO2. Il existe
pourtant d’autres moyens de produire de l’e´lectricite´, tels que la filie`re nucle´aire ou les e´nergies
renouvelables mais ceux-ci repre´sentent une part mineure de la production d’e´lectricite´ actuelle.
Le secteur des transports : la combustion est le point central du de´veloppement du sec-
teur des transports, que ce soit au niveau terrestre, maritime ou ae´rien. Graˆce a` elle, l’automobile
est devenue le moyen de transport quotidien de millions de personnes.
Cette the`se CIFRE est le re´sultat d’une collaboration entre Renault et le laboratoire de re-
cherche CNRS CORIA, UMR 6614. Le sujet de cette the`se consiste en l’e´tude du de´veloppement
d’une flamme soumise a` un gradient de concentration. Plus particulie`rement, le but est de com-
prendre le roˆle de la stratification ou de la dilution d’un me´lange par des gaz recirculants.
Ce chapitre est organise´ comme suit. Premie`rement, le fonctionnement ge´ne´ral d’un moteur
a` combustion interne est pre´sente´. Nous verrons que celui-ci est source d’e´missions polluantes.
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De ce fait, les normes concernant ces e´missions sont rappele´es dans un second temps. Les nou-
velles technologies de´veloppe´es pour respecter ces normes sont ensuite re´pertorie´es. Pour finir,
la proble´matique et le plan de la the`se sont aborde´s.
1.2 Fonctionnement ge´ne´ral du moteur a` combustion interne
Le but de ce moteur est de convertir de l’e´nergie chimique en travail me´canique. Le carburant
est en ge´ne´ral de l’essence ou du diesel, les deux e´tant des me´langes d’hydrocarbures.
Dans l’industrie automobile, deux types de moteurs a` combustion interne se distinguent : les
moteurs a` allumage par compression, utilise´s ge´ne´ralement avec le gasoil, et les moteurs a` allu-
mage commande´, couramment utilise´s pour l’essence. La de´marcation entre ces deux moteurs se
fait dans la fac¸on d’injecter le carburant dans la chambre de combustion, dans le type d’allumage
et de combustion. Dans le moteur a` allumage par compression, le carburant est injecte´ dans un
volume d’air de´ja` fortement comprime´. La pression dans la chambre de combustion est donc
e´leve´e, et provoque une augmentation de la tempe´rature. Lorsque la tempe´rature du me´lange
est suffisamment e´leve´e, le carburant s’enflamme. Le fonctionnement du second type est un peu
diffe´rent. L’allumage du me´lange air-carburant est re´alise´ graˆce a` une e´tincelle e´lectrique qui
provoque l’inflammation par de´poˆt d’e´nergie localise´.
Actuellement, la plupart des automobiles sont dote´es d’un moteur quatre temps soit deux
tours complets de vilebrequin par cycle.
Pour le moteur a` allumage commande´, ces temps font re´fe´rence a` l’admission, la compression,
la de´tente et l’e´chappement. Ils sont sche´matise´s sur la figure 1.1 et de´taille´s ci-dessous :
Fig 1.1 – Cycle a` 4 temps d’un moteur a` allumage commande´, extrait de [64].
1. durant la phase d’admission, la soupape d’e´chappement est ferme´e tandis que la soupape
d’admission est ouverte. Le me´lange air/carburant est introduit dans la chambre de com-
bustion graˆce a` la de´pression qu’entraˆıne le mouvement du piston en descendant du point
mort haut au point mort bas ;
2. vient ensuite la phase de compression durant laquelle les deux soupapes sont en position
ferme´e. Graˆce au vilebrequin, le piston monte du point mort bas vers le point mort haut
et comprime ainsi le me´lange air/essence pre´sent dans la chambre. La tempe´rature du
me´lange augmente alors de 300K environ ;
3. lorsque le piston atteint la position point mort haut, l’inflammation des gaz est provoque´e
par une e´tincelle qui est produite entre les e´lectrodes de la bougie. Cette combustion
entraˆıne une e´le´vation brutale de la pression et la tempe´rature. Le piston est pousse´ vers
le point mort bas. Durant cette phase, nomme´e de´tente, les deux soupapes sont encore
en position ferme´e ;
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4. au moment ou` le piston arrive au point mort bas, la soupape d’e´chappement s’ouvre et
permet aux gaz bruˆle´s de s’e´chapper graˆce a` la remonte´e du piston.
Pour le moteur a` allumage par compression, seul de l’air est introduit dans la chambre
de combustion pendant la phase d’admission. Le carburant est introduit pendant la troisie`me
e´tape.L’air e´tant chaud et comprime´, le me´lange s’enflamme. Le fonctionnement de´crit ici est le
fonctionnement ide´al. Dans la re´alite´, l’ouverture et fermeture des soupapes sont de´cale´es. La
combustion de´bute avant l’arrive´e du piston au point mort haut. L’optimisation des diffe´rents
parame`tres permet d’augmenter la puissance de´livre´e par le moteur.
Pour le moteur a` allumage commande´, deux injections sont possibles. L’injection peut se
faire de manie`re directe, dans ce cas le carburant est directement introduit dans la chambre de
combustion. Elle peut aussi eˆtre re´alise´e de manie`re indirecte, l’air et le carburant sont alors
pre´me´lange´s avant d’entrer dans la chambre de combustion principale.
Bien que le fonctionnement des moteurs a` allumage commande´ repose sur un processus de
combustion homoge`ne proche de la stœchiome´trie, ces derniers ge´ne`rent un certain nombre de
polluants. En effet, la combustion repose sur un ensemble de re´actions chimiques. Ces re´actions
sont en ge´ne´ral exothermiques et constituent de manie`re globale une re´action d’oxydo-re´duction.
Cette dernie`re re´action peut s’e´crire : νFF + νOO → νPP . Le combustible F et le comburant O
se transforment en produits P . Ces produits peuvent eˆtre toxiques et qualifie´s de polluants. Le
monoxyde de carbone (CO) est produit lors de la dissociation du dioxyde de carbone a` haute
tempe´rature. L’oxydation de ce dernier est de plus ralentie lors de la phase de de´tente. Des
espe`ces oxydantes sont pre´sentes tels que le monoxyde d’azote (NO). A la fin de la combustion,
des hydrocarbures imbruˆle´s (HC) sont aussi pre´sents dans la chambre, coince´s dans les volumes
morts de celle-ci.
La combustion se produisant dans les moteurs a` compression est he´te´roge`ne. Le carburant et
l’air ne sont pas parfaitement me´lange´s lorsque l’inflammation se produit. Cette he´te´roge´ne´ite´
peut eˆtre recherche´e dans certains modes de fonctionnement. Cependant, de nouveaux polluants
viennent s’ajouter a` la liste de ceux de´ja` pre´sente´s pour le moteur a` allumage commande´, en
particulier, les particules carbone´es solides. De plus, bien que le fonctionnement ide´al repose sur
une combustion stœchime´rique, le moteur peut fonctionner en re´gime pauvre. Dans ce dernier
cas, de l’oxyge`ne est encore pre´sent lors de la phase d’e´chappement.
Dans le contexte e´cologique actuel, et du fait du changement climatique, il apparaˆıt comme
essentiel de limiter ces e´missions polluantes.
1.3 Impact sur l’environnement et normes en vigueur
Pour faire face au rejet de polluants par les moteurs thermiques, des normes europe´ennes
limitant ces e´missions ont vu le jour dans le but de controˆler la pollution atmosphe´rique due
au transport. Celles-ci fixent les limites maximales de rejets polluants pour les nouveaux types
(NT) de ve´hicules ainsi que pour tous les ve´hicules neufs roulants (TT : tout type). Au cours
du temps, ces normes deviennent de plus en plus drastiques comme le montre le tableau 1.1.
Les deux premie`res normes Euro 1 et Euro 2, entre´es respectivement en vigueur en 1992
et 1996, se sont concentre´es sur la re´duction du monoxyde de carbone (CO) et des hydrocar-
bures imbruˆle´s me´thaniques (HC). Ensuite, les normes se sont resserre´es pour les e´missions de
monoxyde d’azote (NOx) et pour les particules. Pour les moteurs essence, une surveillance des
normes des hydrocarbures non me´thaniques (HCNM) apparaˆıt a` partir de la norme Euro 5.
On notera ici que le dioxyde de carbone n’entre pas dans ces normes. En effet, il ne s’agit
pas d’un polluant mais les e´missions de CO2 sont aussi surveille´es par l’Union Europe´enne.
20 Chapitre 1. Contexte de l’e´tude
Anne´e HC+ Masse de Nombre de
Normes
NT TT
CO HC HCNM
NOx
NOx
Particules Particules
Diesel
Euro 1 1992 2.720 - 0.970 - 0.140
Euro 2
IDI
1996 1.000 - 0.700 - 0.080
Euro 2
DI
1999 1.000 - 0.900
-
0.100
Euro 3 01/2000 01/2001 0.640 - 0.560 0.500 0.050
Euro 4 01/2005 01/2006 0.500 - 0.300 0.250 0.025
Euro 5 09/2009 01/2011 0.500 - 0.230 0.180 0.005 6× 1011
Euro 6 09/2014 09/2015 0.500 - 0.170 0.080 0.005 6× 1011
Essence
Euro 1 1992 2.720 - 0.970 - -
Euro 2 1996 2.200 - 0.500 - -
Euro 3 01/2000 01/2001 2.300 0.200 - 0.150 -
Euro 4 01/2005 01/2006 1.000 0.100 - 0.150 -
Euro 5 09/2009 01/2011 1.000 0.100 0.068 - 0.060 0.005a
Euro 6 09/2014 09/2015 1.000 0.100 0.068 - 0.060 0.005a 6× 1012
a : pour moteur a` injection directe essence, me´lange pauvre seulement.
Tableau 1.1 – Limites d’e´missions UE pour les ve´hicules particuliers - en g/km, source :
ADEME.
Un autre point important a` noter ici est la limitation des ressources pe´trolie`res. Jusqu’a`
pre´sent, l’offre pe´trolie`re avait su s’adapter a` la consommation. Chaque anne´e, de nouveaux
gisements sont de´couverts et exploite´s. Cependant, la demande est toujours croissante et le
nombre de gisements est limite´. L’acce`s aux ressources devient de plus en plus complexe et
couˆteux. Il existe donc un moment ine´luctable ou` la demande ne pourra plus eˆtre satisfaite.
Ce moment est appele´ ”pic pe´trolier”. Les producteurs de pe´trole sont les plus optimistes, ils
espe`rent que le pic pe´trolier sera atteint en 2020 ou 2030.
Quelqu’en soit la date re´elle, ce dernier point montre l’inte´reˆt de re´duire la consommation de
carburant ou d’utiliser des e´nergies alternatives. Cependant, les e´nergies alternatives ne seront
pas aborde´es dans cette the`se.
Les technologies permettant de post-traiter les polluants afin de respecter ces normes sont
pre´sente´es brie`vement. Dans un second temps, les avance´es re´alise´es quant a` la re´duction de
consommation de carburant sont aborde´es.
1.4 Post-traitement des polluants
Le traitement des polluants ne fait pas partie de cette the`se. Il parait tout de meˆme important
de rappeler les efforts effectue´s dans cette direction. Par conse´quent, une bre`ve revue des concepts
de de´pollution est fournie dans cette section. Pour plus de de´tails concernant ces techniques, le
lecteur est prie´ de se re´fe´rer a` la bibliographie [168, 169].
Catalyseur d’oxydation Diesel : les catalyseurs d’oxydation ont fait leur apparition dans
les anne´es 1970. Ils ont pour vocation principale l’oxydation des hydrocarbures imbruˆle´s et du
monoxyde de carbone. Cette oxydation se fait a` l’aide de me´taux pre´cieux tels que le platine et
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le palladium.
Filtre a` particules : les particules ont un impact fort sur la sante´. Nous avons vu dans le
tableau 1.1 que les particules n’apparaissaient que dans les moteurs diesel, par conse´quent, le
filtre a` particule est spe´cifique a` ce type de moteur. Celles-ci sont forme´es dans la chambre de
combustion, dans les zones riches en carburant. Il est possible de se´parer les particules solides
du flux gazeux, et ceci de deux fac¸ons : soit, par impact sur les parois d’un syste`me ouvert, soit
par filtration a` travers une paroi poreuse. Cette deuxie`me me´thode s’ave`re bien plus efficace car
elle permet d’atteindre des performances de filtration supe´rieures a` 90% tandis que la premie`re
aura une efficacite´ infe´rieure a` 60%. Seul le second type de filtre est retenu. Ce filtre doit
eˆtre re´gulie`rement re´ge´ne´re´ en bruˆlant les particules a` une tempe´rature particulie`rement e´leve´e,
typiquement supe´rieure a` 800K.
Post-traitement NOx : le dernier type de post-traitement des polluants pour les moteurs
diesel concerne les oxydes d’azote. Quatre technologies majeures servent a` la re´duction des NOx :
1. la de´composition catalytique du NO,
2. la re´duction se´lective des NOx en pre´sence d’hydrocarbures,
3. le stockage des NOx,
4. la re´duction se´lective des NOx par l’ure´e.
La premie`re solution a e´te´ abandonne´e pour des proble`mes de stabilite´ thermique. La seconde
technologie n’a pas non plus e´te´ choisie a` cause de sa faible performance et d’une plage de
fonctionnement trop limite´e. Certains constructeurs e´voquent la possibilite´ de combiner les deux
dernie`res technologies sur une meˆme ligne d’e´chappement [37, 180, 204].
Catalyse 3 voies : cette technologie est la technologie adopte´e pour les moteurs essence.
A l’origine, les technologies de de´pollution essence avaient pour but de diminuer les e´missions
de monoxyde de carbone ainsi que celles d’hydrocarbures imbruˆle´s [102]. Cependant, les re´gle-
mentations pre´sente´es dans la section 1.1 impliquent aussi une re´duction des e´missions d’oxyde
d’azote. Les re´actions d’oxydation de CO et HC et les re´actions de re´duction des oxydes d’azote
NOx doivent eˆtre controˆle´es simultane´ment. Ces e´quilibres constituent la fonction principale du
catalyseur 3 voies. Cette technologie ne peut eˆtre adapte´e aux moteurs diesel car elle requiert
un gaz d’e´chappement riche en hydrocarbures et contenant peu d’oxyge`ne.
1.5 Nouvelles technologies moteur
Une autre possibilite´ pour re´duire les e´missions polluantes est d’effectuer des modifications
au niveau des technologies moteur. De plus, la re´duction de la consommation de carburant
repre´sente un axe majeur dans la recherche automobile. Au cours de ces dernie`res anne´es, plu-
sieurs technologies ont vu le jour pour re´pondre a` ces deux axes de recherche.
Les me´canismes utilise´s pour ces nouveaux moteurs reposent sur la re´duction des pertes par
frottement et par pompage, la combustion en me´lange pauvre, la recirculation des gaz bruˆle´s,
l’injection directe, les me´langes he´te´roge`nes et homoge`nes ainsi que l’auto-inflammation.
1.5.1 Le moteur HCCI
Le moteur Homogeneous Charge Compression Ignition est un mode de fonctionnement pour
le gasoil [125, 174]. Dans un premier temps, le me´lange air/carburant est rendu le plus homoge`ne
possible, comme dans un moteur essence. Il rentre durant la phase d’admission et est comprime´
jusqu’a` l’auto-allumage comme dans un moteur diesel habituel. Ce nouveau moteur combine donc
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les deux spe´cificite´s des moteurs de´crits jusqu’a` pre´sent. A cause du fort taux de compression,
un allumage spontane´ de l’ensemble du me´lange se produit.
Ce type de combustion reste difficile a` controˆler. Le de´but de la combustion ainsi que le taux
de de´gagement de chaleur sont deux parame`tres clefs a` maˆıtriser. Pour l’instant, le domaine de
stabilite´ d’un tel moteur est tre`s re´duit. Il fonctionne de manie`re satisfaisante dans les domaines
de faibles et moyennes charges mais des difficulte´s apparaissent pour des charges plus e´leve´es.
Ces dernie`res sont plus difficiles a` controˆler et peuvent amener des bruits intensifs, du cliquetis 1
et donc une de´gradation du moteur.
Afin de mieux maˆıtriser le phe´nome`ne d’auto-allumage, il est fre´quent que des gaz d’e´-
chappement froids ou chauds soient re´injecte´s dans la chambre de combustion avec le me´lange
air/carburant. Ceux-ci ont trois objectifs. Premie`rement, ils permettent de diluer le me´lange
air/carburant et de retarder l’auto-inflammation. Secondement, ils apportent une tempe´rature
plus e´leve´e au me´lange, favorable a` son auto-inflammation. Pour finir, ils permettent de faire
varier la capacite´ calorifique du me´lange.
Lorsque le carburant utilise´ est de l’essence, le moteur prend le nom de Controled Auto
Ignition (CAI).
1.5.2 Le moteur a` injection directe, modes mixtes
Contrairement au principe de fonctionnement du moteur essence pre´sente´ dans la section 1.2,
l’injection du carburant est ici re´alise´e de manie`re directe. L’injecteur de carburant est place´
directement dans la chambre de combustion.
Le moteur essence a` injection directe posse`de deux types de fonctionnement. Soit il ope`re en
mode homoge`ne, soit il fonctionne en modes mixtes. Le fonctionnement en modes mixtes signifie
Fig 1.2 – Modes ope´rationnels d’un moteur a` charge stratifie´e, extrait de [167].
que le me´lange est compose´ de deux parties, une petite partie riche et une grande partie pauvre.
Le moteur est dit a` charge stratifie´e. Ce mode de fonctionnement s’e´tablit dans le re´gime faible
charge et faible vitesse. La richesse est alors globalement pauvre. Ce re´gime stratifie´ diminue
les pertes par pompage et permet des e´conomies notables de carburant. Pour des charges et des
1. Combustion non de´sire´e qui produit des re´sonances.
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vitesses plus importantes, la combustion s’e´tablit de nouveau en me´lange homoge`ne. Un exemple
des modes de fonctionnement d’un tel moteur est repre´sente´ sur la figure 1.2, en fonction de la
pression effective moyenne (Brake Mean Effective Pressure (BMEP)) et du re´gime moteur.
La subtilite´ du moteur re´side dans la manie`re de re´aliser l’injection. Dans le mode homoge`ne,
l’injection se fait simultane´ment avec l’injection d’air, durant la phase d’admission, ce qui permet
une homoge´ne´isation du me´lange. Dans le mode stratifie´, l’injection a lieu a` la fin de la phase
de compression. Le carburant vaporise´ reste confine´ a` proximite´ de la bougie.
Trois technologies d’injection permettent une telle vaporisation [7]. Celles-ci sont repre´sente´es
sur la figure 1.3.
Fig 1.3 – Syste`mes d’injection, extrait de [152].
Pour les injections guide´es par l’air ou par les parois, l’injecteur est situe´ relativement loin de
la bougie d’allumage. Le carburant se dirige vers la bougie graˆce a` un mouvement tourbillonnaire
dans l’air ou graˆce a` la forme de la cavite´ du piston. Dans la dernie`re technologie, l’injecteur
est situe´ au plus proche de la bougie de telle sorte qu’un couplage fort entre le carburant et
l’allumage soit directement cre´e´ [170].
Le me´lange s’allume alors dans une re´gion globalement riche puis se propage a` travers l’en-
semble de la chambre de combustion qui contient un me´lange pauvre.
Graˆce a` ce type de combustion, des gains de plus de 20% peuvent eˆtre effectue´s sur la
consommation de carburant [188, 170].
1.5.3 La vanne EGR
Nous avons vu, dans la section 1.5.1, qu’afin de mieux maˆıtriser la combustion dans le
moteur HCCI, il e´tait fre´quent que des gaz d’e´chappement soient re´injecte´s dans la chambre de
combustion. La vanne EGR pour ”Exhaust Gas Recicurlation” constitute l’une des solutions
possibles pour parvenir a` ce but. Cette vanne permet de re´duire les e´missions de NOx (oxydes
d’azote). En effet, l’introduction de gaz d’e´chappement dans le cylindre ralentit la combustion.
Une partie du me´lange contenu dans le cylindre e´tant des gaz bruˆle´s, la quantite´ d’air pre´sente
est re´duite.
Son principe date des anne´es 1970 et est montre´ sur la figure 1.4.
Une partie des gaz d’e´chappement est pre´leve´e en sortie du moteur puis refroidie. Le de´bit
de gaz re´introduit dans le circuit d’admission est controˆle´ par la vanne EGR qui peut prendre
toutes les positions, de la fermeture a` l’ouverture comple`te. Les EGR sont alors me´lange´s a` l’air
avant d’eˆtre admis dans le cylindre.
La re´introduction de gaz d’e´chappement est aussi e´tudie´e pour re´duire la production de
particules [78, 112]. Cependant, en fonction du re´gime de fonctionnement, l’injection de gaz
bruˆle´s peut entraˆıner une surproduction de celles-ci. Un compromis doit eˆtre trouve´ entre la
quantite´ d’EGR injecte´e et le nombre de particules forme´es.
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Fig 1.4 – Principe de fonctionnement de la vanne EGR.
1.5.4 La distribution variable
Parmi les nouvelles technologies du moteur a` injection directe, il est important de noter les
syste`mes a` distribution variable, ”Variable Valve Timing” (VVT). La the`se de T. Leroy [106]
fournit une description comple`te de son fonctionnement.
L’ouverture et la fermeture des soupapes sont ge´re´es de manie`re a` optimiser le me´lange
entrant dans les cylindres ainsi que l’e´vacuation des gaz d’e´chappement.
Un exemple typique de VVT est le de´phaseur d’arbre a` cames. Ce dernier modifie la position
d’ouverture et de fermeture des soupapes par rapport a` la position angulaire du vilebrequin. De
ce fait, les soupapes peuvent eˆtre ouvertes simultane´ment, ce qui permet la recirculation de gaz
internes chauds (IGR), comme illustre´ sur la figure 1.5. Une autre partie de cette recirculation
interne est due aux gaz reste´s coince´s dans les volumes morts et qui de ce fait, n’ont pas eu la
possibilite´ d’eˆtre e´vacue´s.
Fig 1.5 – Formation de la recirculation interne de gaz, extrait de [43].
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Ce me´canisme pre´sente plusieurs avantages. Tout d’abord, l’augmentation de la pression,
ne´cessaire pour garder une masse d’air constante, limite les pertes par pompage. Ensuite, les gaz
bruˆle´s pre´sents dans la chambre de combustion posse`dent une tempe´rature e´leve´e. Cependant,
la propagation de la flamme est ralentie par les mole´cules d’eau et de CO2, pre´sentes dans les
IGR. La masse de gaz bruˆle´s agit comme un ballast thermique et modifie alors les e´quilibres
chimiques. La tempe´rature finale est abaisse´e. Ce dernier point est important puisqu’il implique
une re´duction de formation et d’e´mission de NOx.
La quantite´ de gaz bruˆle´s doit eˆtre controˆle´e afin d’assurer la stabilite´ de la combustion.
En effet, lorsque la masse de gaz bruˆle´s devient trop importante par rapport a` la masse d’air
(> 40%) le moteur a de forts risques d’avoir un comportement instable. Les rendements de
combustion sont affaiblis.
1.6 Objectifs et plan de la the`se
Ce premier chapitre a montre´ la diversite´ des modes de combustion pouvant se produire au
sein d’un moteur automobile. Rares sont les fois ou` la combustion se produit dans un milieu
totalement homoge`ne. Il a e´te´ vu de plus, que toutes les nouvelles technologies devaient eˆtre
controˆle´es, en terme de quantite´ de gaz bruˆle´s.
De ce fait, le principal but de cette the`se est d’e´tudier le comportement d’un front de flamme
e´tabli dans un domaine he´te´roge`ne. Cette he´te´roge´ne´ite´ peut concerner la richesse, la composition
(dilution par des gaz bruˆle´s) ou encore la tempe´rature.
Pour cela, des simulations nume´riques sont effectue´es. En effet, les puissances de calcul ne
cessent d’augmenter et permettent maintenant la re´alisation de calculs de´taille´s de domaines
conse´quents.
Le contexte industriel de cette e´tude a e´te´ pre´sente´ dans le premier chapitre. Il faut tout
de meˆme noter que la combustion stratifie´e ne se trouve pas exclusivement dans les moteurs
automobiles mais dans de nombreuses applications. De ce fait, le second chapitre est consacre´ a`
un e´tat de l’art des e´tudes re´alise´es sur ce sujet.
Cette the`se e´tant mene´e a` l’aide de simulations nume´riques, le troisie`me chapitre est de´die´ a`
la pre´sentation des outils de mode´lisation et d’analyses. Dans ce chapitre, une description de la
cine´tique chimique est e´galement re´alise´e. Deux mode´lisations de la chimie sont en effet utilise´es
pour effectuer les simulations nume´riques de cette the`se.
Les e´tudes accomplies et les re´sultats obtenus sont pre´sente´s dans les chapitres 4 et 5. Le
chapitre 4 porte plus particulie`rement sur l’expansion d’un noyau de flamme laminaire. Le but
est ici de comprendre les fondements des effets de la combustion stratifie´e. Un mouvement au
sein des gaz bruˆle´s est ainsi mis en e´vidence et un mode`le servant a` la pre´diction de la vitesse
dans les gaz bruˆle´s est propose´. Le chapitre 5, quant a` lui, pre´sente une e´tude d’un noyau en
expansion dans un me´lange turbulent. Cette e´tude a de´ja` e´te´ re´alise´e de manie`re expe´rimentale
par S. Balusamy lors de ses travaux de the`se [11]. Il s’agit d’une application se rapprochant d’un
comportement moteur a` charge stratifie´e puisque l’e´tude est re´alise´e dans un syste`me ferme´ et
pre´sente une injection de me´lange riche au sein d’un me´lange pauvre.
L’extension de l’analyse a` une stratification en gaz bruˆle´s est aborde´e dans le sixie`me chapitre.
La tempe´rature des gaz bruˆle´s est ici maintenue a` la tempe´rature des gaz frais et la configuration
du chapitre 4 est reprise afin de diffe´rencier les effets d’une stratification par une dilution en gaz
bruˆle´s de ceux d’une stratification par un me´lange plus pauvre.
Un dernier chapitre tient lieu de conclusion ge´ne´rale et annonce les travaux futurs re´alisables
sur ce sujet.
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2.1 Introduction
Ce chapitre a pour objectif de re´aliser un e´tat de l’art sur les recherches effectue´es sur la
combustion stratifie´e. Les principaux axes de recherche y seront pre´sente´s. Cependant, il est
ne´cessaire de rappeler les bases de la combustion avant de se plonger dans le monde de la
stratification.
La combustion est un phe´nome`ne complexe se traduisant par un ensemble de re´actions
chimiques exothermiques d’oxydo-re´duction. De telles re´actions ne peuvent se produire qu’en
pre´sence d’une e´nergie initiale suffisante, nomme´e e´nergie d’activation. La flamme est la re´sultante
de cette combustion ; elle se caracte´rise ge´ne´ralement par une lumie`re vive. Deux types de
flammes se distinguent : la flamme de pre´me´lange et la flamme de diffusion. Ces deux flammes
sont des flammes canoniques dont la diffe´rence repose sur la rencontre du me´lange combus-
tible/comburant. Dans le cas de la flamme de pre´me´lange, la combustion a lieu dans un me´lange
de´ja` forme´ (a` l’e´chelle microscopique) de carburant et comburant. La flamme, tre`s fine dans les
conditions usuelles, peut eˆtre conside´re´e comme une interface entre les gaz frais et les gaz bruˆle´s.
Au contraire, dans le cas de la flamme de diffusion, le carburant et le comburant sont injecte´s
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se´pare´ment et la combustion se produit a` la rencontre des deux re´actifs. La flamme de diffusion
est aussi couramment appele´e ”flamme non pre´me´lange´e”.
Ces deux flammes sont des cas canoniques dans le sens ou` elles correspondent a` des situations
ide´alise´es. Les flammes se produisant dans des applications industrielles telles que des turbines
a` gaz ou lors d’une ”combustion naturelle” telle qu’un feu de foreˆt impliquent les deux types de
flamme simultane´ment. Elles sont alors qualifie´es de flammes triples, partiellement pre´me´lange´es
ou de stratifie´es.
La flamme triple doit son nom a` sa structure spatiale particulie`re. Elle est en effet compose´e
de deux flammes pre´me´lange´es, une riche et une pauvre, suivies d’une flamme de diffusion. Une
telle flamme est repre´sente´e sur la figure 2.1. Ce type de flamme peut se produire lorsque des gaz
Fig 2.1 – Sche´matisation d’une flamme triple, extrait de [165].
chauds sont convecte´s vers un endroit de l’e´coulement ou` un me´lange combustible/comburant
est en train de se produire. Les diffe´rentes e´tudes portant sur ce type de flamme ont montre´
qu’elle e´tait controˆle´e par l’intensite´ du de´gagement de chaleur ainsi que par la courbure du
front partielle pre´me´lange´.
Concernant la notion de ”combustion stratifie´e”, sa signification est de´pendante du contexte
ou de la communaute´s concerne´e.
Pour les motoristes, le mot ”stratifie´” est rattache´ a` la combustion se produisant dans le
moteur a` injection directe pre´sente´ dans la section 1.5.2. Dans un tel moteur, la stratification
provient de la pre´sence de deux me´langes de richesses fortement distinctes au sein de la chambre
de combustion. Le me´lange riche est situe´ uniquement pre`s de la bougie d’allumage et le reste
du domaine est rempli d’un me´lange pauvre. Lorsque la chambre de combustion est compose´e
de me´lange de composition et tempe´rature variables, ce qui est le cas en pre´sence d’EGR et
d’IGR, les motoristes utilisent la notion de ”combustion he´te´roge`ne”.
Bilger et al. [17] apportent une autre de´finition de la flamme stratifie´e dans ses paradigmes sur
la recherche en combustion turbulente. La flamme est qualifie´e de stratifie´e lorsqu’elle e´volue dans
un milieu he´te´roge`ne entie`rement pauvre ou riche, sans apparition de me´lange stœchiome´trique.
Le terme ”pre´me´lange´/non pre´me´lange´” est employe´ si le me´lange stœchiome´trique existe au
sein du domaine.
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Dans la suite de ce manuscrit, les notions d’he´te´roge`ne et de stratifie´ seront utilise´es in-
diffe´remment pour de´crire tout milieu ou` la composition et/ou la tempe´rature du me´lange ne
sont pas homoge`nes et quelle que soit la richesse du me´lange rencontre´.
Les flammes stratifie´es ont une structure plus complexe que les flammes de pre´me´lange ou
les flammes de diffusion. A l’heure actuelle, la propagation d’une flamme dans un milieu stratifie´
n’est pas encore comple`tement comprise et maˆıtrise´e. Les recherches effectue´es sur ces flammes
sont moins avance´es que celles des flammes pre´me´lange´es et celles des flammes de diffusion. La
re´alisation d’e´tudes expe´rimentales sur de telles flammes est un re´el challenge. La confection
d’un me´lange stratifie´ s’ave`re extreˆmement difficile si l’on souhaite que la stratification soit
controˆle´e. De nombreuses configurations ont e´te´ propose´es pour la re´alisation de tels me´langes.
Elles passent par des bulles de me´lange de richesse diffe´rente [69], des configurations avec ruptures
de diaphragme [84], ou encore la propagation de flamme dans des conduits longs [10]. Le nombre
d’e´tudes sur la combustion stratifie´e en milieu laminaire est tre`s restreint. D’un point de vue
nume´rique, des mode`les ont e´te´ pre´sente´s et applique´s a` la combustion stratifie´e [9, 51, 101, 127].
Des e´tudes apportant des re´sultats inte´ressants et permettant de ge´ne´raliser quelques ca-
racte´ristiques des flammes en milieu stratifie´ ont e´te´ effectue´es. Un e´tat de l’art sur les flammes
partiellement pre´me´lange´es, relatif aux e´tudes re´alise´es dans cette the`se, est propose´ ci-apre`s.
2.2 Classification de la stratification et structure ge´ne´rale de la
flamme
La stratification d’un me´lange peut se diviser en trois grands types :
1. Pauvre a` pauvre,
2. Riche a` riche,
3. Riche a` pauvre ou pauvre a` riche.
Les deux premiers types de me´lange correspondent a` la de´finition de la stratification propose´e
par Bilger [16]. Les classes 1 et 3 s’ave`rent eˆtre les plus e´tudie´es puisqu’elles apparaissent dans
les moteurs a` injection directe ou les bruˆleurs swirle´s.
De plus, la stratification peut s’effectuer a` deux niveaux. Le premier consiste en une strati-
fication a` grande e´chelle. Dans ce cas, la flamme se propage a` travers un faible gradient de stra-
tification. D’autres me´langes ne contiennent des stratifications qu’a` petite e´chelle (sous-maille),
telles que des poches de gaz riche ou pauvre. Il est clair que ces deux familles de stratification
peuvent coexister dans des applications re´elles [79].
Une topologie particulie`re a e´te´ trouve´e pour les stratifications de classe 3. He´lie et Trouve´ [79]
proposent une simulation nume´rique directe, avec une chimie globale et un nombre de Lewis
unitaire. Graˆce a` cette simulation, ils montrent que la combustion dans un tel milieu s’accomplit
en deux e´tapes. Pour commencer, une flamme de pre´me´lange se propage suivie d’une seconde
e´tape durant laquelle plusieurs flammes de diffusion bruˆlent les exce`s de fuel et d’oxyge`ne, comme
illustre´ sur la figure 2.2.
Le but de cette e´tude e´tait de comprendre les effets d’un me´lange partiellement pre´me´lange´
sur la topologie d’une flamme turbulente ainsi que sur son taux de re´action. Ils montrent que le
pre´me´lange partiel a un impact ne´gatif sur le taux de re´action moyen, menant a` des re´ductions
jusqu’a` 20% de ce dernier.
Cette topologie de flamme a aussi e´te´ e´tudie´e par Haworth et al. [77]. Leurs simulations 2D
sont re´alise´es avec un mode`le de chimie de´taille´e ainsi qu’avec la prise en compte du transport
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Fig 2.2 – Repre´sentation de la propagation d’une flamme turbulente dans un milieu
he´te´roge`ne, tire´ de [80].
mole´culaire. De meˆme, l’hydrodynamique est pleinement re´solue dans le sens ou` aucun mode`le
de turbulence n’est utilise´. Les conditions initiales de la simulation sont base´es sur des conditions
d’un moteur a` injection directe fonctionnant a` faible vitesse et en charge partielle. La topologie
de´finie par He´lie et al. est de nouveau retrouve´e. Concernant le taux de re´action de chaleur, ils
montrent que celui-ci est initialement le´ge`rement plus fort que dans le cas homoge`ne mais qu’il
diminue pour se re´ve´ler finalement le´ge`rement plus faible que dans le cas homoge`ne.
De plus, il ressort de ces deux e´tudes que les he´te´roge´ne´ite´s de me´lange ont un impact
ne´gatif sur la vitesse de flamme turbulente dans des conditions proches de la stœchiome´trie. Au
contraire, un effet positif est observe´ sur la vitesse de flamme turbulente au niveau des limites
d’inflammabilite´ 1.
Ces notions seront e´tudie´es plus en de´tails dans la section 2.5.
2.3 Influence de la stratification sur la topologie de la flamme
La section pre´ce´dente a montre´ la structure ge´ne´rale d’une flamme stratifie´e. Le pre´sent
paragraphe montre l’influence de la stratification sur la structure interne de la flamme.
2.3.1 Epaisseur de la flamme
La topologie d’une flamme partiellement pre´me´lange´e a e´te´ e´tudie´e en terme d’e´paisseur de
flamme et de taux d’e´tirement [46, 160].
Dans la premie`re e´tude, re´alise´e par Degardin et al. [46], des mesures simultane´es de tempe´-
rature et de fractions massiques de carburant sont re´alise´es. La structure d’une flamme stratifie´e
laminaire en forme de V est analyse´e. Les auteurs parviennent a` mesurer l’e´paisseur de flamme
pour diffe´rentes stratifications (allant d’un me´lange plus riche vers un me´lange plus pauvre) ainsi
que celles des flammes homoge`nes. Leur re´sultat donne l’e´paisseur de flamme en fonction de la
fraction molaire maximale locale de CH4. Il est repre´sente´ sur la figure 2.3.
Les diffe´rentes stratifications pre´sente´es sur la figure 2.3 sont liste´es ci-dessous :
S1. Stratification de ϕ = 1.2 a` ϕ = 0.0.
S2. Stratification de ϕ = 1.1 a` ϕ = 0.0.
S3. Stratification de ϕ = 1.0 a` ϕ = 0.0.
1. Dans l’air, a` pression atmosphe´rique et a` T = 298K, les limites d’inflammabilite´ du propane sont ϕ = 0.53
coˆte´ pauvre et ϕ = 2.5 coˆte´ riche [54].
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Fig 2.3 – Corre´lation entre l’e´paisseur de flamme locale et la fraction massique maximale de
me´thane. Diffe´rentes stratifications sont e´tudie´es et compare´es a` des cas homoge`nes. A la
stœchiome´trie, χCH4 = 0.06.Extrait de [46].
S4. Stratification de ϕ = 0.9 a` ϕ = 0.0.
Dans des conditions homoge`nes, il est clairement visible que l’e´paisseur de flamme augmente
lorsque la fraction molaire de me´thane diminue. Dans des conditions stratifie´es, cette tendance
est e´galement apparente. Cependant la pente est beaucoup plus faible. L’e´paisseur de flamme
ne peut donc pas eˆtre directement corre´le´e avec la fraction locale de carburant. Des transferts
de chaleur et de masse ont lieu au niveau de la flamme. Ceux-ci modifient son comportement.
Robin et al. [160] s’inte´ressent eux aussi a` une flamme stratifie´e en forme de V. Ils effectuent
cela a` la fois de manie`re expe´rimentale et de manie`re nume´rique. De plus, la flamme de la
pre´ce´dente e´tude [46] e´voluait dans un milieu laminaire alors qu’ici l’e´tude se place dans un
milieu turbulent. Pour les mesures expe´rimentales, les meˆmes techniques que dans la pre´ce´dente
analyse sont utilise´es, a` savoir des mesures de tempe´rature et de fraction molaire a` l’aide de
diffusion de Rayleigh et de fluorescence induite par laser. Leurs simulations sont re´alise´es a`
l’aide de mode`les simplifie´s [161]. Graˆce a` leur e´tude, ils arrivent a` lier l’e´paisseur de la flamme a`
son e´tirement pour des flammes homoge`nes. Ils montrent que dans ce cas, une interaction forte
intervient entre ces deux caracte´ristiques. Ce phe´nome`ne n’est cependant pas visible pour des
flammes stratifie´es. En effet, pour ces dernie`res, les fluctuations de richesse interagissent avec le
front de flamme local et ajoutent un e´tirement non ne´gligeable. De ce fait, la flamme se trouve
amincie d’environ 10%.
2.3.2 Plissements et densite´ de surface de flamme, re´action a` la courbure
L’influence de la stratification sur la densite´ de surface de flamme ainsi que sur ses plissements
a aussi e´te´ observe´e.
Garrido-Lopez et al. [62] s’inte´ressent dans leur e´tude a` l’influence de la stratification a`
petite e´chelle sur les longueurs de flammes. Pour cela, ils re´alisent des simulations nume´riques
directes en deux dimensions, avec une chimie globale et une loi de Fick pour la diffusion. Ils
de´finissent la longueur de flamme comme e´tant la longueur du front de flamme le long d’une ligne
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d’iso-tempe´rature. Diffe´rentes fluctuations de vitesses et de richesses sont introduites au sein du
domaine. Ils remarquent que pour de faibles fluctuations de vitesse, typiquement infe´rieures
a` la vitesse laminaire de flamme, les longueurs de flammes se trouvent allonge´es en pre´sence
d’he´te´roge´ne´ite´s de richesse. Plus ces he´te´roge´ne´ite´s sont importantes, plus ce phe´nome`ne est
conse´quent. Lorsque les fluctuations de vitesse sont supe´rieures, ils notent e´galement la pre´sence
d’un allongement de la longueur de flamme, cependant celui-ci est beaucoup plus faible.
La stratification a` grande e´chelle est de nouveau e´tudie´e sous forme de flamme en V turbu-
lente par Anselmo-Filho et al. [8]. Deux jets de richesses diffe´rentes sont injecte´s coˆte a` coˆte.
La flamme est accroche´e sur une baguette situe´e le´ge`rement a` droite par rapport au centre du
dispositif. Ce dispositif est sche´matise´ sur la figure 2.4. L’asyme´trie du dispositif permet a` la
Fig 2.4 – Dispositif expe´rimental extrait de [8]. Sche´ma de la re´alisation de la stratification.
branche gauche de la flamme de prendre en compte toute la stratification du me´lange qui se
de´veloppe entre les deux jets de re´actifs. Plusieurs degre´s de stratification sont analyse´s ainsi
que des cas homoge`nes afin de pouvoir faire une comparaison. La densite´ de surface de flamme
de´crit la surface de flamme par unite´ de volume et peut permettre de bien caracte´riser la flamme
pour des flammes e´paisses. La surface de flamme est ici observe´e en fonction de la valeur de la
variable de progre`s. Cette dernie`re variable caracte´rise les zones de gaz frais et de gaz bruˆle´s.
Dans cette e´tude, la densite´ de surface de flamme des cas stratifie´s est supe´rieure a` celle des cas
homoge`nes posse´dant la meˆme richesse globale. La diffe´rence de propagation entre un me´lange
pauvre et un me´lange riche entraˆıne la cre´ation d’une surface supple´mentaire. Que la flamme
soit homoge`ne ou stratifie´e, le maximum de la densite´ de surface de flamme est situe´ le´ge`rement
du coˆte´ des gaz bruˆle´s. Ce de´calage est d’autant plus visible dans les cas stratifie´s. Dans les
conditions e´tudie´es, la densite´ de surface de flamme est maximale pour un ratio de stratification
φ1/φ2 e´gal a` 1.5. Ce cas correspond de plus a` celui pre´sentant une distribution de surface de
flamme le plus syme´trique. La courbure est aussi analyse´e dans cette e´tude. Il est ainsi vu que la
distribution de courbure est plus large et plus syme´trique pour des flammes stratifie´es que pour
des flammes homoge`nes. La stratification semble apporter une contribution supple´mentaire en
terme de courbure. D’apre`s les auteurs, cette courbure n’est pas force´ment lie´e aux de´formations
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induites par la stratification. Les effets de densite´ de surface de flamme et de courbure sont at-
tribue´s a` la diffe´rence de propagation entre un me´lange riche et un me´lange pauvre.
Le fait que la stratification apporte une contribution supple´mentaire a` la courbure et plus
globalement a` l’e´tirement avait de´ja` e´te´ mis en e´vidence par Poinsot et al. [150]. Dans leur
e´tude, plusieurs types de stratification sont analyse´es de manie`re nume´rique, en une, deux ou
trois dimensions. Ils estiment la contribution du pre´me´lange partiel a` l’e´tirement par :
κPP ≈ ∆w
lZ
, (2.1)
avec ∆w les fluctuations de la vitesse de de´placement d’une iso-surface et lZ la taille d’une
poche de fluctuation de richesse.
Cette de´finition me`ne a` un nombre de Karlovitz induit par le pre´me´lange partiel :
KPPa ≈
∆w
lZ
δ0L(〈Z〉)
sL(〈Z〉) , (2.2)
ou` sL est la vitesse laminaire de la flamme et δ
0
L son e´paisseur thermique. Les valeurs
trouve´es restent globalement faibles, typiquement infe´rieures a` 0.2. Les flammes partiellement
pre´me´lange´es produisent donc un e´tirement supple´mentaire, positif, qui implique une combus-
tion plus rapide que la flamme homoge`ne e´quivalente, pour une flamme laminaire. Du fait des
faibles valeurs du nombre de Karlovitz, l’effet produit par le pre´me´lange partiel sera ne´gligeable
dans des flammes fortement turbulentes.
Re´cemment, le dispositif de flamme en V turbulente a e´te´ utilise´ par Vena et al. [190].
Ces auteurs e´tudient plus particulie`rement l’effet du degre´ de stratification sur la topologie de
la flamme pour une combustion iso-octane/air. Ils concluent de leur e´tude que les gradients
de richesse ont un effet conse´quent sur les plissements de la flamme. L’effet e´tant d’autant
plus important que le gradient est fort. Cependant, ils trouvent un effet bien plus modeste
qu’Anselmo-Filho et al. [8] en ce qui concerne la densite´ de surface de flamme. En effet, leur
flamme est e´paissie par rapport a` une flamme homoge`ne, cependant, sa longueur est diminue´e.
Ces deux phe´nome`nes s’e´quilibrent et n’apportent pas une grande modification a` la densite´ de
surface de flamme. Comme dans [8], la topologie de la flamme est aussi e´tudie´e en terme de
courbure. Cependant, les modifications du niveau de courbure apporte´es par la stratification
sont ne´gligeables dans cette e´tude. Les diffe´rences entre ces observations et celles de Anselmo-
Filho et al. [8] sont attribue´es a` la diffe´rence de stratification, de me´thodologie ainsi que de
carburants utilise´s.
Il est a` remarquer que la structure interne d’une flamme stratifie´e ainsi que sa topolo-
gie spe´cifique ne seront pas aborde´es directement dans les travaux de cette the`se. Seules les
de´formations globales dues a` la stratification seront pre´sente´es et analyse´es.
2.4 Distribution de me´lange et e´volution des espe`ces
2.4.1 Effet de la distribution de me´lange sur la production de NOx
Jimenez et al. [87] effectuent une simulation nume´rique directe d’un me´lange propane/air
he´te´roge`ne, globalement pauvre. La re´solution de la simulation impose une taille de domaine
relativement petite. Le domaine de simulation se re´duit a` un cube dont les areˆtes mesurent
quelques millime`tres. Les conditions initiales sont proches des conditions de fonctionnement
d’un moteur a` injection directe a` faible vitesse et partiellement charge´. Il s’agit en effet du mode
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stratifie´ permettant de re´duire la consommation de carburant. Suite aux conclusions de Haworth
et al. [77], le mode`le de flamelettes [140] 2 est utilise´ pour mode´liser la combustion. Un des buts
de l’e´tude [87] est de re´aliser une mode´lisation de la combustion stratifie´e. Un autre objectif
est d’e´tudier les effets de la stratification sur la production de NOx. Pour cela, N et NO sont
ajoute´s au me´canisme chimique permettant ainsi la re´alisation du me´canisme de Zeldovich pour
la production de NO thermique. Les configurations principalement e´tudie´es sont repre´sente´es
sur la figure 2.5.
Fig 2.5 – Distribution spatiale de richesse initiale pour les diffe´rentes configurations e´tudie´es,
tire´ de [87]. L’e´chelle va du blanc, correspondant a` une richesse nulle, au noir, e´quivalent a` une
richesse e´gale a` 2. La fine ligne noire repre´sente la ligne stœchiome´trique et les lignes verticales
indiquent la position de la flamme laminaire initiale.
Deux aspects sont e´tudie´s : le de´gagement de chaleur et la production de NOx.
Pour le premier, ils observent une grande diffe´rence entre le cas homoge`ne et les cas stratifie´s.
Cette diffe´rence est principalement due a` la distribution initiale de la fraction de me´lange a` petite
ou grande e´chelle. En fonction de celle-ci, l’efficacite´ de la combustion peut eˆtre augmente´e de
60%. Le cas le plus efficace est de´signe´ par C1 sur la figure 2.5. La fac¸on dont la stratification
est re´alise´e constitue un point primordial pour le bon fonctionnement d’un moteur a` charge
stratifie´e.
La fonction densite´ de probabilite´ de la fraction de me´lange tout comme la distribution
spatiale des he´te´roge´ne´ite´s ont une grande influence sur la quantite´ de NOx produits au cours
de la combustion. Une flamme avec un haut taux de de´gagement de chaleur peut en effet produire
jusqu’a` 40% de plus de NOx qu’une flamme homoge`ne. En effet, dans une combustion stratifie´e
globalement pauvre, il y a la pre´sence simultane´e de fortes tempe´ratures et d’un haut taux
d’oxyge`ne qui favorise la production de NO.
2. L’hypothe`se de flammelette est explique´e dans la section 3.7.
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2.4.2 Diffusion diffe´rentielle, e´volution des espe`ces
Un nouveau bruˆleur swirle´ a e´te´ exploite´ re´cemment par Sweeney et al. [177, 178, 179].
Celui-ci est pre´sente´ sur la figure 2.6.
Fig 2.6 – Sche´ma du bruˆleur stratifie´ swirle´, tire´ de [179].
Les e´tudes pratique´es avec celui-ci portent principalement sur la structure de flammes me´tha-
ne/air stratifie´es en richesse. Les conclusions de´ja` e´nonce´es dans la section 2.3 sont retrouve´es.
La premie`re e´tude est re´alise´e sans swirl, celui-ci est ajoute´ a` partir de la seconde e´tude.
Un point inte´ressant de cette e´tude consiste en l’observation des espe`ces a` travers la flamme.
La diffusion diffe´rentielle est la cause de leurs e´volutions. Les espe`ces sont en effet connues
pour avoir une vitesse de diffusion caracte´ristique de´pendante de la pression, de la tempe´rature,
de la composition locale et de leur masse molaire. Par conse´quent, certaines espe`ces diffusent
plus rapidement que d’autres. Chaque espe`ce k posse`de un nombre de Lewis, Lek, qui lui est
propre. Celui-ci correspond au rapport entre la diffusivite´ massique et la diffusivite´ thermique.
Ce phe´nome`ne est d’autant plus pre´sent dans les flammes stratifie´es, ce qui implique des forts
gradients de richesse au sein de la flamme. Les diffe´rences de richesse dans le me´lange entraˆınent
des diffusions supple´mentaires.
Le comportement des espe`ces en fonction de la tempe´rature est aussi observe´e. Pour des
flammes non swirle´es, ce comportement semble inde´pendant de la stratification lorsque les
tempe´ratures sont infe´rieures a` 1700K. Les fractions massiques de monoxyde de carbone et
de dihydroge`ne varient pour des tempe´ratures supe´rieures. Ces variations sont attribue´es a` des
me´langes plus riches au niveau des produits, dans les cas stratifie´s.
Pour des flammes swirle´es, les fractions massiques de CO2, H2O et O2 ne sont pas affecte´es
par la stratification. Par contre, les fractions massiques de monoxyde de carbone et de dihy-
droge`ne diffe`rent sur toute la gamme de tempe´rature entre des flammes de pre´me´lange et des
flammes stratifie´es. Les fractions massiques de ces deux espe`ces sont e´leve´es par la stratification
dans l’espace des tempe´ratures. Cela est d’autant plus vrai pour les flammes pauvres back sup-
ported. Une flamme ”supporte´e par l’arrie`re” est une flamme dont les produits sont plus proches
de la stœchiome´trie que les re´actifs. L’hypothe`se des flamelettes, qui sera de´taille´e pour ce mode
de combustion dans la section 3.7 est alors remise en cause.
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Une autre observation inte´ressante apporte´e par cette e´tude est que le swirl tend a` augmenter
le degre´ de stratification.
Dans cette the`se, seule une structure de stratification sera observe´e dans les cas laminaires.
Pour le cas turbulent, le me´lange est impose´ par la reproduction d’une expe´rience. Les effets
de la distribution de me´lange sur la combustion stratifie´e ne pourront pas eˆtre examine´s. La
diffusion diffe´rentielle des espe`ces sera quant a` elle observe´e.
2.5 Vitesses de flamme et limites d’inflammabilite´
Les e´tudes portant sur la topologie d’une flamme stratifie´e ont mis en e´vidence une mo-
dification de la vitesse de flamme lors de la rencontre d’un gradient de richesse. Diffe´rentes
e´tudes expe´rimentales et nume´riques de´crivant et expliquant les raisons de ce phe´nome`ne sont
ici pre´sente´es.
2.5.1 Etudes expe´rimentales
Pasquier et al. [133] re´alisent une e´tude sur les vitesses de flammes stratifie´es turbulentes. La
stratification du me´lange est obtenue par l’injection d’un me´lange riche dans un volume ferme´
contenant initialement un me´lange pauvre. Le diame`tre de l’injecteur axi-syme´trique ainsi que la
vitesse instationnaire du jet de me´lange riche pe´ne´trant dans le domaine induisent un e´coulement
turbulent ainsi qu’une stratification du me´lange. Lorsque la stratification est e´tablie, le me´lange
est allume´ a` l’aide d’e´lectrodes. La propagation de la flamme dans le milieu stratifie´ est observe´e.
Graˆce a` la ve´locime´trie par images de particules (PIV) ainsi qu’a` la fluorescence induite par laser
(LIF), diffe´rentes mesures sont effectue´es sur la flamme. Des champs de vitesse et de richesse
instantane´s sont obtenus, figure 2.7. Des mesures de vitesses de gaz frais conditionne´es aux
valeurs de richesses locales sont re´alise´es.
Fig 2.7 – Vitesses instantane´es (fle`ches) et richesse (couleur) au niveau du front de flamme a`
diffe´rents instants apre`s l’allumage, extrait de [133].
Cette e´tude montre que la propagation de la flamme est favorise´e par les grands gradients de
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stratification. Ne´anmoins, les mesures conditionne´es montrent que la vitesse de flamme locale
peut eˆtre infe´rieure ou supe´rieure a` la vitesse d’une flamme homoge`ne de meˆme richesse locale.
La configuration e´tudie´e par Pasquier et al. [133] est reprise dans l’e´tude de Balusamy [11].
Jusqu’a` pre´sent, le point d’allumage e´tait a` la richesse stœchiome´trique. Dans cette nouvelle
e´tude, la richesse est augmente´e pour passer d’une stratification d’un me´lange le´ge`rement riche
a` un me´lange globalement pauvre. Il en re´sulte que le fait d’allumer dans un me´lange le´ge`rement
riche ame´liore la propagation de la flamme par rapport a` un allumage au niveau d’un me´lange
stœchiome´trique. La pre´sence de me´lange riche au niveau du front de flamme produit des gaz
bruˆle´s plus chauds qui vont favoriser la propagation de la flamme au sein de me´langes sensible-
ment pauvres et permettent de repousser les limites de flammabilite´.
Malgre´ la difficulte´, plusieurs e´tudes ont tente´ de re´aliser un e´coulement laminaire stratifie´,
controˆlable et reproductible. En particulier, Balusamy [11] comple`te son e´tude en observant
l’expansion d’un noyau dans un domaine laminaire. Il propose une nouvelle me´thode de mesure
de vitesse de flamme locale [12], particulie`rement bien adapte´e a` la combustion stratifie´e. Trois
niveaux de stratification sont e´tudie´s, riche a` pauvre, proche stœchiome´trie a` pauvre et pauvre
a` pauvre. Il montre que la propagation de la flamme est augmente´e par la stratification et
cela d’autant plus que le degre´ de stratification est grand. Par contre, il trouve que le temps
de relaxation de la flamme est inde´pendant du degre´ de stratification, comme illustre´ sur la
figure 2.8. Le temps de relaxation correspond a` la de´croissance de la courbe, au temps ne´cessaire
Fig 2.8 – Evolution de la vitesse laminaire de flamme non e´tire´e. Cas 1 : φ = 1.24 a` 0.6, Cas 2 :
φ = 0.95 a` 0.6, Cas 3 : φ = 0.8 a` 0.6, d’apre`s [11] .
pour atteindre la vitesse laminaire du me´lange le plus pauvre.
Ra [153] avait de´ja` re´alise´ une e´tude similaire dans laquelle il concluait que la flamme
pre´sentait un effet me´moire. Celui-ci se traduit par le fait que la flamme se propage plus ra-
pidement que la vitesse de flamme d’une flamme homoge`ne de meˆme richesse locale lorsque la
flamme se propage de la zone riche vers la zone pauvre. Cet effet me´moire provient selon lui de la
plus forte tempe´rature des gaz bruˆle´s dans la re´gion riche qui aide la flamme a` se de´velopper en
milieu pauvre. Par conse´quent, il n’est plus possible de pre´dire la vitesse de flamme uniquement
a` partir de la composition des gaz bruˆle´s. Les conditions des gaz de´ja` bruˆle´s doivent aussi eˆtre
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prises en conside´ration.
Dans des e´tudes plus re´centes, Kang et al. [90, 91, 92] examinent l’influence de la stratification
sur les vitesses de propagation de flamme. Le dispositif expe´rimental utilise´ est sche´matise´ sur
la figure 2.9. Il est base´ sur l’e´quilibre entre les phe´nome`nes de diffusion et de convection cre´ant
Fig 2.9 – Dispositif expe´rimental pour l’e´tude de la combustion stratifie´e, extrait de [91].
une stratification controˆle´e par le flux convectif. Graˆce a` celui-ci, il montre que les flammes se
propageant dans un milieu stratifie´ peuvent atteindre des vitesses jusqu’a` deux fois supe´rieures a`
celles attendues dans des me´langes homoge`nes de richesse e´gale a` celle du me´lange local. De plus,
la gamme de richesse e´tudie´e montre que la limite d’inflammabilite´ coˆte´ pauvre est repousse´e.
En effet, avec leur configuration, la limite d’inflammabilite´ d’un me´lange homoge`ne me´thane-air
est φ = 0.58. En allumant le me´lange a` une richesse plus e´leve´e, la flamme peut se propager
jusqu’a` des me´langes de richesse φ = 0.35. Cependant, ils n’arrivent pas a` e´tablir une relation
claire entre la vitesse de flamme et le gradient de richesse.
2.5.2 Etudes nume´riques
Les expe´rimentateurs [91, 153] ont mis en e´vidence la pre´sence d’un effet me´moire de la
flamme provenant de la tempe´rature des gaz bruˆle´s. Cet effet me´moire, tout comme la diffusion
des espe`ces au sein de la flamme, implique des difficulte´s a` la re´alisation de flammes stratifie´es
nume´riques.
Pires Da Cruz et al. [44] simulent des flammes adiabatiques me´thane/air en propagation
libre mono-dimensionnelles. L’avantage de telles flammes est qu’elles ne sont pas soumises a`
l’e´tirement. Seul l’effet de la stratification est observe´. L’e´tude est de plus relativement comple`te
puisqu’elle couvre les trois types de stratification pre´sente´s dans la section 2.2, a` savoir pauvre a`
pauvre, riche a` riche et riche a` pauvre ou pauvre a` riche. Pour prendre en compte l’effet me´moire
de la flamme trouve´ dans les e´tudes expe´rimentales, la simulation nume´rique est re´alise´e avec
une cine´tique et un transport de´taille´s.
Le but est d’analyser l’effet de la stratification sur la vitesse de flamme laminaire. De ce fait,
la vitesse laminaire des flammes observe´es est compare´e a` celle de flammes homoge`nes de meˆme
richesse. Le re´sultat obtenu pour la flamme allant d’un me´lange stœchiome´trique a` un me´lange
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pauvre de richesse φ = 0.35 est repre´sente´ sur la figure 2.10.
Fig 2.10 – Comparaison de la vitesse laminaire entre des flammes homoge`nes et une flamme
he´te´roge`ne passant de la stœchiome´trie a` la richesse φ = 0.35, extrait de [44].
Cette image montre clairement que la stratification tend a` acce´le´rer la vitesse de flamme.
L’effet me´moire de la flamme est bien pris en compte par la simulation nume´rique. Cet effet
me´moire de´pend du type de stratification rencontre´ et est lie´ a` la cine´tique chimique ainsi
qu’aux transports de masse et de chaleur. Selon cette e´tude, les flammes pauvres stratifie´es sont
controˆle´es par la tempe´rature des gaz bruˆle´s qui les rend plus rapides que des flammes homoge`nes
de richesse e´quivalente. Cette conclusion est en accord avec les travaux de Ra [153] pre´sente´s
pre´ce´demment. Pour une stratification de classe 2, la flamme est controˆle´e par le nombre de
mole´cules d’hydroge`ne produites ou consomme´es dans le front de flamme et dans les gaz bruˆle´s.
L’acce´le´ration ou la de´ce´le´ration de la vitesse de flamme de´pend du sens de la stratification.
La vitesse d’une flamme stratifie´e sera e´tudie´e en de´tails au cours de cette the`se, que ce
soit la vitesse absolue ou la vitesse laminaire. L’expe´rience de Balusamy [11] pre´sente´e dans
cette section sera reproduite de manie`re nume´rique. De nouvelles conclusions pourront donc
eˆtre apporte´es a` celles de´ja` donne´es ici.
2.6 Flammes stratifie´es a` contre-courant
Une flamme a` contre-courant est initialement le nom donne´ aux flammes prenant place a` la
rencontre d’un jet d’oxydant et d’un jet de carburant, s’opposant ge´ome´triquement.
Marzouk et al. [119] font appel a` cette configuration pour e´tudier les flammes stratifie´es
de manie`re nume´rique. Afin de caracte´riser pre´cise´ment la flamme ainsi que sa re´ponse a` la
stratification, une chimie et un transport de´taille´s sont utilise´s. La simulation est re´alise´e en une
dimension, selon la coordonne´e normale a` la surface de flamme. Ils remplacent les jets d’oxydant
et de carburant par un jet de me´lange frais a` une certaine richesse et un jet d’une autre richesse
mais dont la composition et la tempe´rature du me´lange sont celles d’un me´lange a` l’e´quilibre,
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sous des conditions adiabatiques et a` pression constante. Le sche´ma d’une telle flamme est illustre´
sur la figure 2.11. Une stratification est cre´e´e par la diffusion de la tempe´rature et des radicaux
Fig 2.11 – Sche´ma d’une flamme stratifie´e a` contre courant, extrait de [207].
qui agissent comme un ”re´servoir” de chaleur. Ce ”re´servoir” permet de repousser les limites
d’inflammabilite´ coˆte´ pauvre. Ils observent, tout comme Pires Da Cruz et al. [44] que pour des
flammes pauvres, la vitesse de flamme est augmente´e compare´e a` celle des flammes homoge`nes
de richesse e´quivalente.
En 2010, Richardson et al. [157] e´tudient eux aussi ce type de flamme. En plus d’e´tudier les
flammes a` contre-courant re´actifs/produits, ils observent aussi des flammes stratifie´es a` contre-
courant re´actifs/re´actifs. Dans ce dernier cas, les deux jets posse`dent la meˆme richesse mais
celle-ci varie temporellement. Leur e´tude est mono-dimensionnelle, c’est pourquoi ils sont oblige´s
de se limiter a` des flammes normales au gradient de richesse. Ils utilisent un transport et une
chimie complexes. Ils proposent ici une de´finition de la propagation d’une flamme stratifie´e base´e
sur la vitesse de de´placement d’une iso-surface de la variable de progre`s. La variable de progre`s
de´pend de la fraction de me´lange, donne´e par la de´finition de Bilger [16] 3. Cette vitesse de
de´placement est compose´e de trois parties, la re´action, la diffusion, et la dissipation croise´e.
Cette de´composition permet d’expliquer la re´ponse de la flamme a` la stratification et a` la
dynamique de l’e´tirement instationnaire. La partie diffusive posse`de la re´ponse la plus rapide
aux variations du taux d’e´tirement de la flamme. Les parties re´actionnelles et dissipatives, quant
a` elles, de´pendent plus de la vitesse du fluide et des e´chelles de temps de la flamme. La partie
diffusive est affecte´e par l’e´tirement. Elle modifie les coefficients de diffusion ce qui entraˆıne une
propagation de la flamme vers des me´langes plus riches, pour des flammes ”back supported”
et inversement a` propager la flamme vers des me´langes plus pauvres pour les flammes ”front
supported”. Par conse´quent, la partie re´actionnelle est elle aussi affecte´e.
Les flammes supporte´es par l’arrie`re montrent des vitesses de propagation plus importantes
et des e´paisseurs plus faibles que les flammes supporte´es par l’avant posse´dant des re´actifs plus
riches que les produits.
Re´cemment, Zhou et al. [207] ont poursuivi les recherches sur de telles flammes. Ils regardent
le comportement de la flamme en fonction du ratio φP sur φR, note´ θ. φR et φP de´signent
respectivement la richesse du flux de gaz frais et la richesse du flux de gaz bruˆle´s, comme
repre´sente´ sur la figure 2.11. Lorsque θ est supe´rieur a` un, le taux de de´gagement de chaleur est
plus important que celui d’une flamme pre´me´lange´e de meˆme richesse locale. Dans des conditions
3. Cette de´finition est de´taille´e dans la section 3.4.4.1.
2.7. Re´sume´ sur la stratification 41
de me´lange pauvre, cette augmentation du de´gagement de chaleur est attribue´e au support
thermique tandis qu’elle est attribue´e a` la diffusion de certaines espe`ces dans des conditions de
me´lange riche. Ils remarquent aussi que les limites d’inflammabilite´ sont augmente´es, que ce soit
du coˆte´ pauvre ou du coˆte´ riche.
2.7 Re´sume´ sur la stratification
Les e´tudes pre´sente´es ici permettent de re´capituler les principales caracte´ristiques des flammes
stratifie´es. Celles-ci ne constituent pas une liste exhaustive mais permettent de rendre compte
des principaux effets de la stratification. D’autres expe´riences et simulations nume´riques ont e´te´
re´alise´es a` ce sujet [60, 172, 171]. Les principales caracte´ristiques sont ici re´sume´es :
— la combustion est re´alise´e en deux e´tapes pour certaines classes de stratification [77, 79] ;
— le champ d’he´te´roge´ne´ite´ modifie la forme de la flamme et par conse´quent ses plisse-
ments [8, 62, 190] ;
— la stratification modifie l’e´volution des espe`ces majoritaires dans la flamme [177, 178,
179] ;
— les flammes stratifie´es pre´sentent un effet me´moire [44, 153] ;
— les limites d’inflammabilite´ sont e´tendues du coˆte´ pauvre et du coˆte´ riche [11, 91, 92] ;
— la vitesse de flamme est de´pendante de la stratification [60, 90, 91, 92, 119] ;
— la stratification entraˆıne une modification du taux de de´gagement de chaleur [77, 207] ;
— du coˆte´ pauvre, la flamme est favorise´e par le gradient thermique tandis que la diffusion
des espe`ces est plus importante du coˆte´ riche [44, 153].
Ces e´tudes montrent l’e´tendue du champ d’investigation sur les flammes stratifie´es et la di-
versite´ des dispositifs servant a` leur re´alisation. Il en ressort qu’il est extreˆmement difficile de me-
surer certaines proprie´te´s, comme la densite´ des gaz bruˆle´s par exemple. Les e´tudes nume´riques
peuvent fournir des informations supple´mentaires a` la condition que les mode`les utilise´s soient
suffisamment pertinents. Un paragraphe lie´ a` la mode´lisation de telles flammes est pre´sente´ dans
la section 3.7. En effet, l’approche DNS ne permet pas des e´tudes de grande taille.
2.8 Prise en compte des gaz bruˆle´s
Le but de cette the`se e´tant de comprendre le comportement de la flamme en situation de
dilution par des gaz bruˆle´s, quelques e´tudes de´ja` effectue´es a` ce propos sont ici recense´es.
Les diffe´rentes technologies moteur ont e´te´ explicite´es dans le chapitre d’introduction 1. Des
e´tudes permettant de comprendre l’impact des EGR sur la combustion sont d’abord pre´sente´es.
Puis, les e´tudes pre´sentant des cas de dilution/stratification par des EGR ou des IGR sont
e´voque´es. Ces dernie`res restent cependant tre`s limite´es. La composition des gaz bruˆle´s est tre`s
difficile a` controˆler de manie`re expe´rimentale. Du point de vue nume´rique, ces gaz impliquent
des mode´lisations difficiles a` mettre en œuvre. En effet, soit chaque espe`ce doit eˆtre transporte´e,
ce qui implique un calcul extreˆmement couˆteux et un domaine limite´, soit des modifications
doivent eˆtre apporte´es aux mode´lisations actuelles, pre´sente´es dans la section 3.5.
2.8.1 Modifications des caracte´ristiques de la combustion par les EGR
Afin de de´terminer les diffe´rents effets des EGR sur la combustion et les e´missions de pol-
luants pour des moteurs diesels a` injection directe, une e´tude expe´rimentale a e´te´ effectue´e par
Maiboom et al. [113]. Les auteurs essayent de distinguer les effets des EGR sur la combustion de
ceux sur les e´missions. L’injection se fait avec ou sans injection pilote. L’injection pilote permet
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de cre´er une premie`re injection d’une petite quantite´ de carburant afin d’amorcer la combustion.
Au point e´tudie´, lorsqu’une injection pilote est pre´sente, la flamme prenant place dans le moteur
est une flamme de diffusion. Au contraire, sans cette injection, la combustion s’effectue quasi
entie`rement de manie`re pre´me´lange´e.
Ils aboutissent a` plusieurs constatations. Tout d’abord, aucune conclusion ne peut eˆtre ef-
fectue´e quant a` l’augmentation de la tempe´rature ge´ne´re´e par les EGR. Plusieurs tests sont
effectue´s avec des tempe´ratures d’entre´e diffe´rentes pour un meˆme taux d’EGR. Les change-
ments de tempe´rature ont un impact positif ou ne´gatif sur les e´missions de NOx. Dans certaines
conditions, les e´missions de NOx sont plus faibles pour des tempe´ratures d’entre´e plus e´leve´es.
Dans le cas des flammes de diffusion, pour un ratio carburant/air constant, le taux de
de´gagement de chaleur n’est pas modifie´ lorsque la tempe´rature d’entre´e ou le taux d’EGR
sont modifie´s.
Ils montrent qu’il est possible d’avoir tre`s peu d’e´missions de NOx et de suie lorsque le
moteur fonctionne a` faible charge avec un fort taux d’EGR. Cependant, ce type de fonctionne-
ment entraˆıne une augmentation de la consommation spe´cifique, pouvant eˆtre supe´rieure a` 10%,
ainsi qu’une augmentation des e´missions de monoxyde de carbones et d’hydrocarbone´s. Pour
certaines conditions ope´ratoires, il est possible de re´duire les e´missions de NOx sans pe´naliser la
consommation de carburant et les e´missions de suie. Ne´anmoins, les effets oppose´s peuvent eˆtre
observe´s pour d’autres conditions.
2.8.2 Impact de la composition des EGR sur la combustion
Il est difficile de parler de l’impact des EGR sur la combustion sans connaˆıtre pre´cise´ment
la composition de ceux-ci. L’impact des proprie´te´s des gaz d’e´chappement sur l’initiation et le
de´roulement de la combustion est examine´ dans la the`se de Piperel [146].
Dans une premie`re partie, l’auteur e´tudie l’influence des re´glages du moteur et du carburant
employe´ sur la composition des gaz bruˆle´s. Il est constate´ que le point de fonctionnement du mo-
teur a une influence sur la composition des gaz bruˆle´s, que ce soit pour les polluants re´glemente´s
ou les polluants non re´glemente´s. La composition des EGR peut eˆtre modifie´e en fonction du
re´gime moteur.
Ensuite, la composition re´elle des gaz bruˆle´s ainsi que la modification qui s’ope`re durant leur
traverse´e du circuit de recirculation est observe´e. L’influence des diffe´rentes espe`ces pre´sentes
dans les gaz bruˆle´s sur l’initiation et le de´roulement de la combustion est ensuite approfondie,
table 2.1.
Espe`ces ajoute´es
Initiation de la Dure´e de fin de
combustion principale combustion
NOx promotion baisse importante
CO le´ge`re promotion baisse
C2H4 le´ge`re inhibition e´quivalente
C3H4 le´ge`re inhibition baisse
alde´hydes promotion baisse
alcools inhibition augmente
Tableau 2.1 – Impact de certaines espe`ces pre´sentes dans les EGR sur l’initiation et le
de´roulement de la combustion principale, moteur HCCI, extrait de [146].
L’auteur conclut dans cette partie que le fait d’incorporer certaines espe`ces dans le carburant
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initial permettrait de faire varier la composition des gaz bruˆle´s. De plus, une modification non
ne´gligeable de la composition des gaz bruˆle´s entre le moment ou` ils sortent de la chambre de
combustion et celui ou` ils sont re´injecte´s est observe´e. De nombreux phe´nome`nes physiques et
chimiques se produisent dans le circuit de refroidissement.
Pour finir, le controˆle de la combustion HCCI par les gaz bruˆle´s est examine´. Une composition
optimise´e des gaz bruˆle´s permettrait un controˆle de la combustion. Cependant, obtenir une
composition pre´cise de gaz bruˆle´s a` la fin de la combustion n’est pas une chose facile a` re´aliser.
2.8.3 Stratification gaz frais/EGR
Il a e´te´ montre´ que pour des grands taux d’EGR, un me´lange homoge`ne pouvait causer une
combustion incomple`te ou des instabilite´s. Pour des forts taux de dilution, il peut alors paraˆıtre
opportun de se´parer le me´lange air/carburant des EGR durant les phases d’admission et de com-
pression. Les sections pre´ce´dentes ont montre´ que de nombreuses configurations permettant de
re´aliser une stratification en gaz frais e´taient possibles. Il en est de meˆme pour les stratifications
en gaz bruˆle´s.
Dans leur e´tude, Dong et al. [50] pre´sentent deux concepts dans lesquels les gaz frais sont
se´pare´s des gaz bruˆle´s. Ceux-ci sont e´tudie´s de manie`re nume´rique et repre´sente´s sur la fi-
gure 2.12. La structure ”Corndog” est produite graˆce aux soupapes d’admission et d’e´chappement
Fig 2.12 – Repre´sentation des deux concepts permettant la stratification EGR. Haut : concept
”Corndog”. Bas : Concept des vortex conjugue´s. Les parties grise´es comportent des EGR
tandis que les parties blanches sont compose´e d’un me´lange frais air/carburant.
ainsi qu’a` la distribution variable. Les EGR sont attire´s vers le mur du cylindre et le me´lange
de gaz frais est situe´ au centre. Un mouvement de swirl est ajoute´ aux deux me´langes. Dans la
structure ”Conjugated vortex”, le me´lange air/carburant se situe d’un coˆte´ de la chambre tandis
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que le me´lange EGR se place de l’autre cote´. Les intensite´s des vortex doivent eˆtre les meˆmes
mais les directions des swirls des deux me´langes sont oppose´es.
Plusieurs variations sont effectue´es au niveau du doˆme de combustion ainsi que des conduits
d’admission et d’e´chappement afin de de´terminer quelles sont les conditions ide´ales pour at-
teindre les structures propose´es.
Ils concluent de leurs simulations que la structure et les caracte´ristiques du fluide contenu
dans le cylindre sont fortement de´pendantes des syste`mes d’admission et d’e´chappement. Des
conditions parfaites (doˆme plat, conduits d’admission et d’e´chappement parfaitement circulaires)
rendent la structure ”Corndog” atteignable. Cependant il ne s’agit pas de conduits existants sur
des moteurs a` l’heure actuelle.
Les deux structures restent tre`s difficiles a` re´aliser, principalement pour les meˆmes raisons.
Tout d’abord, le flux de chaleur acce´le`re le me´lange entre les gaz frais et les EGR. Deuxie`mement,
les gaz bruˆle´s re´siduels (IGR) des cycles pre´ce´dents aggravent le me´lange gaz frais/EGR a` cause
de la diffusion massique, du transfert de chaleur et de l’inertie. Les fluctuations de pression dans
les conduits d’admission et d’e´chappement perturbent les deux structures. Plus spe´cifiquement
pour le concept ”Corndog”, la force centrifuge tente de pousser les gaz frais posse´dant une plus
forte densite´ vers l’exte´rieur. Cette e´tude pre´sente la formation du me´lange mais malheureuse-
ment ne pre´cise pas l’impact de celui-ci sur la combustion.
Plus re´cemment, Choi et al. [38] e´tudient de manie`re expe´rimentale le potentiel de la stra-
tification gaz frais/EGR sur la combustion ainsi que sur les e´missions polluantes. Une telle
stratification permet d’augmenter ou de diminuer la concentration locale d’EGR la` ou` la com-
bustion se produit. La stratification est ici re´alise´e dans un mono-cylindre. Celui-ci est compose´
d’un piston a` deux e´tages, de deux conduits d’admission et de deux conduits d’e´chappement.
Cette forme de piston, pre´sente´e sur la figure 2.13, permet d’augmenter le degre´ de stratification
et les conduits permettent d’ame´liorer la distribution d’EGR. En effet, un conduit est he´lico¨ıdal
et l’autre tangentiel. Un chanfrein est cre´e´ sur le conduit tangentiel.
Fig 2.13 – Sche´ma du piston a` deux e´tages, de la stratification et du spray souhaite´s, extrait
de [38].
L’injection d’EGR est re´alise´e de manie`re asyme´trique en injectant les EGR dans l’un ou
l’autre des conduits. Dans le second conduit, seul de l’air sera injecte´. Selon l’injection re´alise´e,
les caracte´ristiques de la combustion et des e´missions sont modifie´es.
Lorsque les EGR arrivent par le conduit tangentiel, une re´gion d’EGR se forme dans la
partie centrale supe´rieure de la chambre de combustion, comme montre´ sur la figure 2.14, a.
Par conse´quent, la combustion est initie´e dans une zone pauvre en EGR. Cette combustion est
a` l’origine de fortes e´missions de NOx mais la production de particule est re´duite de 30%. A
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Fig 2.14 – Stratification en EGR pre´sente dans le cylindre en fonction de l’injection, extrait
de [38]. a : configuration LS-EGR, les EGR arrivent par le conduit tangentiel. b : configuration
RS-EGR, les EGR arrivent par le conduit he´lico¨ıdal.
contrario, lorsque les EGR entrent par le conduit he´lico¨ıdal, la situation inverse se produit. Les
EGR se situent sur la circonfe´rence et au fond de la chambre de combustion (figure 2.14, b) :
la combustion s’effectue dans un milieu riche en EGR. Cette configuration pre´sente l’avantage
de re´duire les e´missions de NOx de 6% mais e´met plus de particules. L’ajout d’un swirl dans
la configuration RS-EGR maximise l’effet de la stratification en EGR et a des effets positifs sur
les NOx, les particules et le CO.
La robustesse de ces effets a e´te´ ve´rifie´e dans de nombreuses conditions ope´ratoires. Pour de
fortes charges, un faible taux d’EGR et une grande pression d’injection, la stratification en EGR
n’est pas tre`s efficace.
2.8.4 Effets des he´te´roge´ne´ite´s des re´sidus de gaz bruˆle´s.
Tre`s re´cemment, Pera et al. [137] ont cherche´ a` comprendre les effets des he´te´roge´ne´ite´s des
re´sidus de gaz bruˆle´s sur la variabilite´ cycle a` cycle d’un moteur. Pour cela, ils ont re´alise´ une
simulation nume´rique directe. La prise en compte d’un sche´ma semi-de´taille´ (Hasse et al. [75]) se
re´ve`le alors obligatoire. Le carburant utilise´ ici est de l’iso-octane pour rendre compte pleinement
des phe´nome`nes se produisant dans un moteur. La discre´tisation spatiale est fixe´e a` 10µm. Cette
discre´tisation permet de capter les structures les plus fines de l’e´coulement re´actif (turbulence et
flamme). Le fait de transporter un nombre d’espe`ces conse´quent et de limiter la taille de maille
impliquent un temps de calcul relativement e´leve´. Par conse´quent, l’e´tude se trouve restreinte
au niveau de la taille du domaine simule´. La plupart des cas sont re´alise´s en deux dimensions,
sur un carre´ de 4mm de coˆte´. La dure´e physique simule´e est tre`s courte puisqu’elle n’est que
de 700µs. La re´ponse de la flamme a` la dilution en gaz bruˆle´s chauds ainsi qu’aux fluctuations
de tempe´rature est observe´e a` la fois dans un milieu laminaire, figure 2.15, et dans un milieu
turbulent.
Les cas laminaires permettent d’isoler les effets des he´te´roge´ne´ite´s sur les plissements de la
flamme. Lorsque des he´te´roge´ne´ite´s de tempe´rature sont pre´sentes dans le domaine, la flamme
est de´forme´e. Ce phe´nome`ne est visible sur la figure 2.15. La flamme est acce´le´re´e lorsqu’elle
rencontre des poches de gaz chauds et au contraire de´ce´le´re´e par des poches de gaz froids.
Des observations similaires sont re´alise´es avec la dilution en gaz bruˆle´s. Lorsque les poches
rencontre´es sont faiblement dilue´es, la flamme a tendance a` acce´le´rer alors qu’elle sera ralentie
par des forts taux de dilution. Les modifications lie´es a` la dilution en gaz bruˆle´s restent moindres
en comparaison a` celles apporte´es par les he´te´roge´ne´ite´s en tempe´rature. Pour les cas turbulents,
les effets des he´te´roge´ne´ite´s locales se retrouvent voile´s par la turbulence. Par contre, l’influence
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Fig 2.15 – Propagation d’une flamme laminaire dans un milieu de tempe´rature he´te´roge`ne,
extrait de [137].
des gaz bruˆle´s re´siduels sur les fluctuations du de´gagement de chaleur est importante.
Ces re´sultats permettent de caracte´riser les effets des re´sidus de gaz bruˆle´s sur la variabilite´
cycle a` cycle. Ils de´montrent aussi qu’une mode´lisation base´e sur une chimie globale risque de
ne pas rendre compte de ces effets.
2.9 Conclusion
Les e´tudes pre´sente´es dans cette partie ont montre´ l’inte´reˆt de la stratification, que ce soit
en richesse ou en gaz bruˆle´s. La flamme peut en effet se propager dans des milieux peu voire
non inflammables graˆce a` son effet me´moire. Cependant toutes les caracte´ristiques de la flamme
sont modifie´es, que ce soit au niveau de sa topologie ou de sa vitesse. Les e´tudes sur les gaz
bruˆle´s montrent de plus que la distribution de la stratification a un impact sur le de´roulement
de la combustion. Diffe´rents effets sont observe´s et retrouve´s dans plusieurs e´tudes mais il est
encore difficile d’en tirer des ge´ne´ralite´s sur la combustion stratifie´e. La compre´hension des
phe´nome`nes physiques engendre´s par la stratification/dilution reste un champ de recherche a`
explorer. Les travaux effectue´s au cours de cette the`se s’inscrivent dans cet axe. Cependant, tous
les effets pre´sente´s dans ce chapitre ne pourront pas eˆtre analyse´s. Les e´tudes se concentreront
sur la vitesse et la forme d’une flamme en propagation dans un milieu stratifie´. L’observation se
de´roulera dans un premier temps dans un milieu laminaire a` partir d’une configuration similaire a`
celle de Balusamy [11]. En effet, elle permet d’avoir une comparaison nume´rique/expe´rimental.
De plus, il sera ainsi possible de distinguer les effets dus a` la stratification de ceux dus a` la
turbulence. L’introduction de la turbulence se fera graˆce a` la reproduction de la seconde partie
de l’expe´rience de Balusamy [11] pre´sente´e dans ce chapitre. Enfin, des e´tudes pre´sentant des
stratifications gaz frais/gaz bruˆle´s seront aborde´es.
Ce chapitre a aussi montre´ les difficulte´s rencontre´es lors de la re´alisation d’expe´riences
et de simulations sur les flammes stratifie´es. Seules des simulations nume´riques seront ici ef-
fectue´es. Par conse´quent, le prochain chapitre est de´die´ aux techniques de mode´lisation, plus
spe´cifiquement axe´ sur celles utilise´es au cours de cette the`se. Une attention particulie`re sera
porte´e quant a` la mode´lisation de la combustion partiellement pre´me´lange´e.
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3.1 Introduction
Les sections pre´ce´dentes ont montre´ la diversite´ des modes de combustion. Dans cette the`se,
la combustion stratifie´e sera uniquement e´tudie´e d’un point de vue nume´rique. Cette section
pre´sente des outils de mode´lisation pre´sents dans le code de calcul YALES2 [1], code utilise´ pour
re´aliser les simulations pre´sente´es dans la suite de cette the`se. La dernie`re partie de ce chapitre
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sera consacre´e a` la pre´sentation des vitesses de flamme. Il s’agit en effet du parame`tre le plus
e´tudie´ au cours des calculs qui seront effectue´s. Une bonne compre´hension des diffe´rentes vitesses
est donc essentielle.
3.2 Equations re´gissant l’ae´rothermochimie
3.2.1 Equations de Navier-Stokes
Dans un milieu continu, le comportement des fluides est re´gi par le syste`me des e´quations de
Navier-Stokes. Ces e´quations aux de´rive´es partielles (EDP) traduisent au niveau microscopique
la conservation de la masse, la quantite´ de mouvement et l’e´nergie. Chacune de ces grandeurs
est au centre d’une e´quation diffe´rentielle. A ces e´quations s’ajoute la conservation des espe`ces
chimiques, qui implique de re´soudre une e´quation de transport pour chaque espe`ce pre´sente dans
le me´canisme chimique. Ces e´quations sont donne´es ci-dessous sous leur forme conservative. La
notation classique d’Einstein sur les indices re´pe´te´s est adopte´e. Pour chaque composante i,
j = 1, 2 ou 3 (en coordonne´es carte´siennes).
La conservation de la masse est donne´e par
∂ρ
∂t
+
∂ρui
∂xi
= 0 , (3.1)
ou` ρ est la masse volumique du fluide et ui la composante du vecteur vitesse selon la direction
i.
La conservation de la quantite´ de mouvement s’e´crit,
∂ρuj
∂t
+
∂
∂xi
ρuiuj = − ∂P
∂xj
+
∂τij
∂xi
, (3.2)
avec P la pression locale et τij le tenseur des contraintes visqueuses. Pour un fluide Newto-
nien, ce dernier est de´fini selon
τij = µ
(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
)
− 2
3
µ
∂uk
∂xk
δij , (3.3)
ou` µ de´signe la viscosite´ dynamique du fluide (de´pendant de T et de la composition locale)
et δij et le symbole de Kronecker.
La conservation de l’enthalpie sensible peut s’e´crire
∂ρhs
∂t
+
∂
∂xi
(ρuihs) = ω˙T +
DP
Dt
+
∂
∂xi
(
λ
∂T
∂xi
)
− ∂
∂xi
(
ρ
N∑
k=1
hs,kYkVk,i
)
+ τij
∂ui
∂xj
+ Q˙ , (3.4)
avec hs l’enthalpie sensible et λ la conductivite´ thermique. Deux termes sources sont pre´sents
dans cette e´quation : Q˙ qui correspond au terme source volumique et ω˙T qui est le terme source
d’e´nergie chimique. Dans la suite du manuscrit, le terme source volumique est omis, car aucune
force de volume n’intervient. Une nouvelle vitesse apparaˆıt ici, Vk,i, la vitesse de diffusion de
l’espe`ce k suivant la direction i.
Le terme source d’e´nergie chimique est lie´ au de´gagement de chaleur produit lors de la
combustion et est fonction des enthalpies de formation des espe`ces,
ω˙T = −
Nspe∑
k=1
∆h0f,kω˙k , (3.5)
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ou` ∆h0f,k est l’enthalpie massique de formation de l’espe`ce k a` la tempe´rature de re´fe´rence
T0 = 298.15K. Nspe correspond au nombre d’espe`ces pre´sentes dans le me´canisme. Le terme
source de l’espe`ce k est note´ ω˙k.
La dernie`re e´quation est celle pour la conservation des espe`ces,
∂ρYk
∂t
+
∂
∂xi
(ρ(ui + Vk,i)Yk) = ω˙k , (3.6)
ou` Yk correspond a` la fraction massique de l’espe`ce k.
Afin de fermer ces e´quations, une e´quation d’e´tat est ne´cessaire. Cette dernie`re e´quation a
pour but de lier la pression, la masse volumique et la tempe´rature. Ici, l’hypothe`se de gaz parfait
est utilise´e, la loi d’e´tat est donc donne´e par
P = ρrT avec r = cp − cv , (3.7)
ou` cp et cv sont les capacite´s calorifiques massiques, respectivement a` pression constante et
a` volume constant. Leur calcul sera explicite´ plus loin dans ce chapitre.
L’e´quation de la conservation de la masse, e´quation (3.1), et celles de la conservation des
espe`ces, e´quations (3.6), sont line´airement de´pendantes. Si chaque espe`ce est transporte´e, la
re´solution de l’e´quation (3.1) est redondante car elle s’obtient comme somme sur les k des (3.6)
e´quations. Cependant, celle-ci est conserve´e dans YALES2. En effet, l’e´quation de conservation
de la masse permet d’e´valuer un pre´dicteur de densite´. La re´solution nume´rique de ce syste`me
sera de´taille´e dans la section B.3.
3.2.2 Approximation a` faible nombre de Mach
Dans de nombreuses applications industrielles, la vitesse de l’e´coulement, u, se re´ve`le rela-
tivement faible devant la ce´le´rite´ du son, c. Ce re´gime d’e´coulement est qualifie´ d’e´coulement
a` faible nombre de Mach (LMN : ”Low Mach Number”). Cette appellation provient du rap-
port entre la vitesse du fluide et la vitesse du son qui est de´termine´ par le nombre de Mach :
M = u/c. Un nombre de Mach tre`s petit devant 1 implique une homoge´ne´isation rapide de la
pression dans le domaine. Les ondes acoustiques se propagent beaucoup plus rapidement que
les ondes entropiques et les fluctuations de pression ont un effet ne´gligeable sur les proprie´te´s
thermodynamiques. La pression thermodynamique peut alors eˆtre conside´re´e comme constante
en espace, mais variable temporellement.
La variation de la masse volumique due aux effets de compressibilite´ n’est plus pre´sente.
Cependant, les effets de dilatation dus au changement de tempe´rature restent pre´sents, ainsi
que la variation de ρ par la rencontre de deux me´langes ne posse´dant pas la meˆme masse
volumique. L’hypothe`se de fluide incompressible, permettant une simplification des e´quations
de Navier-Stokes, ne peut donc pas eˆtre pose´e pour traiter des e´coulements re´actifs.
Majda et Sethian [114] proposent une approche interme´diaire, situe´e entre la formulation
compressible et la formulation incompressible, dite formulation a` faible nombre de Mach. Afin
de passer les e´quations de Navier-Stokes sous l’approximation faible nombre de Mach, il est
ne´cessaire d’effectuer une adimensionnalisation des diffe´rentes variables de l’e´coulement, graˆce
a` des valeurs de re´fe´rence.
Les nouvelles variables sont de´finies par
ρ∗ = ρρ∞ ; u
∗ = u
u∞
; h∗s =
hs
c2
∞
; P ∗ = P
(ρ∞c2∞)
; t∗ = tt0 ; x
∗
i =
xi
L0
. (3.8)
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Les variables de´pendantes sont de´veloppe´es en puissance du nombre de MachM∞ = u∞/c∞,
ρ∗ = ρ∗0 +M∞ρ
∗
1 +M
2
∞ρ
∗
2 +O(M3∞) , (3.9)
u∗ = u∗0 +M∞u
∗
1 +M
2
∞u
∗
2 +O(M3∞) , (3.10)
h∗s = h
∗
s,0 +M∞h
∗
s,1 +M
2
∞h
∗
s,2 +O(M3∞) , (3.11)
P ∗ = P ∗0 +M∞P
∗
1 +M
2
∞P
∗
2 +O(M3∞) , (3.12)
En ne gardant que l’ordre ze´ro de ces de´veloppements et en les introduisant dans les e´quations
adimensionnalise´es de Navier-Stokes , les e´quations de Navier-Stokes sous l’approche faible
nombre de Mach apparaissent. A l’ordre 1/M2∞, la pression absolue est constante en espace,
∇P0 = 0. A l’ordre 1/M∞, les ondes acoustiques stationnaires sont e´limine´es, ∇P1 = 0. Par
souci de simplification dans les notations, les ∗ sont omis dans la suite.
La conservation de la masse a` l’ordre ze´ro donne
∂ρ0
∂t
+
∂ρ0u0i
∂xi
= 0 , (3.13)
La conservation de la quantite´ de mouvement a` l’ordre ze´ro s’e´crit
∂ρ0u0
∂t
+
∂ρ0u0iu0i
∂x
= −∂P2
∂xi
+
∂τ0ij
∂xi
, (3.14)
La conservation de l’enthalpie sensible a` l’ordre ze´ro se note
∂ρ0hs0
∂t
+
∂
∂xi
(ρ0u0ihs,0) =
∂P0
∂t
+
∂
∂xi
(
λ0
∂T0
∂xi
)
− ∂
∂xi
(
ρ0
N∑
k=1
hs0,kYkV0,k,i
)
+ τ0,ij
∂u0i
∂xj
+ Q˙0 ,
(3.15)
Pour la conservation des espe`ces, il en re´sulte
∂ρ0Yk
∂t
+
∂
∂xi
(ρ0(u0i + V0,k,i)Yk) = ω˙0k . (3.16)
La pression P0, pre´sente dans l’e´quation de l’enthalpie sensible, correspond a` la pression
thermodynamique du syste`me. Il s’agit de la pression constante en espace. Cette pression sera
aussi constante en temps si le domaine est ouvert mais sera modifie´e temporellement dans un
domaine ferme´. Le terme P2 qui apparaˆıt dans l’e´quation de la quantite´ de mouvement agit
quant a` lui comme la pression hydrodynamique du syste`me.
La densite´ ρ0 de´pend uniquement de la tempe´rature et du me´lange. Elle peut eˆtre trouve´e
par l’interme´diaire de l’e´quation d’e´tat.
3.3 Proprie´te´s du me´lange et thermodynamique
3.3.1 Proprie´te´s du me´lange
La conservation des espe`ces entraˆıne la re´solution d’une e´quation de transport par espe`ce
pre´sente dans le me´canisme re´actionnel.
Plusieurs proprie´te´s lie´es a` l’espe`ce k doivent eˆtre fournies au code. Quelques notions de
me´lange, utiles a` l’implantation de la chimie complexe dans le code de calcul, sont ici rappele´es.
Tout d’abord, la densite´ du me´lange, ρ. Celle-ci est simplement obtenue en sommant toutes
les densite´s partielles des espe`ces ρk
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ρ =
Nspe∑
k
ρk . (3.17)
Cette densite´ permet de de´duire les fractions massiques de toutes les espe`ces, Yk,
Yk =
ρk
ρ
. (3.18)
Par de´finition, la somme des fractions massiques est e´gale a` 1. Nous avons vu dans la sec-
tion 3.2.1 que dans YALES2, un syste`me d’e´quations redondant e´tait re´solu. Ce syste`me est
compose´ de l’e´quation de conservation de la masse ainsi que des e´quations de conservation des
espe`ces. La relation
∑Nspe
k Yk = 1 doit eˆtre de´duite de ces e´quations. Les e´quations (3.1) et (3.6)
permettent d’obtenir l’e´quation de conservation de ζ,
∂ρζ
∂t
+
∂ρuζ
∂xi
= 0 , (3.19)
a` partir de laquelle on retrouve ζ =
∑Nspe
k Yk = 1.
La masse molaire du me´lange, W , est e´value´e a` l’aide des fractions massiques et des masses
molaires des espe`ces, Wk,
1
W
=
Nspe∑
k
Yk
Wk
. (3.20)
Les fractions molaires, Xk, et les concentrations des espe`ces, Ck, peuvent eˆtre calcule´es graˆce
aux formules suivantes
Xk =
W
Wk
Yk , (3.21)
Ck =
ρk
Wk
. (3.22)
L’implantation de la chimie complexe dans YALES2 a e´te´ tre`s largement inspire´e de Can-
tera [34]. De ce fait, le code est capable de lire des fichiers au format xml [3].
3.3.2 Thermodynamique
Les relations thermodynamiques sont ge´ne´ralement utilise´es pour lier la composition, la
tempe´rature et l’enthalpie d’un me´lange pour une pression et une composition donne´es. L’hy-
pothe`se des gaz parfaits donne l’e´quation d’e´tat suivante : P = ρrT . Cette hypothe`se est pose´e
pour l’ensemble des calculs re´alise´s au cours des travaux de cette the`se. L’e´nergie est aussi
inde´pendante la pression, ce qui permet une vision simplifie´e des relations thermodynamiques.
Les relations (3.23), (3.24) et (3.25) sont donne´es a` une pression de re´fe´rence, ici e´gale a` 1 atm.
Pour des e´quations d’e´tat de gaz re´els, la de´pendance en pression doit aussi eˆtre conside´re´e.
Les proprie´te´s thermodynamiques d’une espe`ce sont trouve´es a` l’aide d’approximations po-
lynomiales (polynoˆmes NASA) [71],
Cp,k(T,P
0)
R
= a1,k + a2,kT + a3,kT
2 + a4,kT
3 + a5,kT
4 , (3.23)
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Hmk (T,P
0)
RT
=
a6,k
T
+ a1,k +
a2,k
2
T +
a3,k
3
T 2 +
a4,k
4
T 3 +
a5,k
5
T 4 , (3.24)
Smk (T, P
0)
R
= a7,k + a1,k ln(T ) + a2,kT +
a3,k
2
T 2 +
a4,k
3
T 3 +
a5,k
4
T 4 , (3.25)
ou` Cp,k, H
m
k et S
m
k correspondent respectivement a` la capacite´ calorifique molaire a` pression
constante, a` l’enthalpie molaire standard et a` l’entropie molaire standard de l’espe`ce k.
Les coefficients ai,k sont de´pendants du domaine de tempe´rature dans lequel les expressions
sont applique´es. Deux groupes de coefficients existent. Le premier groupe est utilise´ pour de´crire
les proprie´te´s des espe`ces dans le domaine des basses tempe´ratures, c’est-a`-dire entre Tmin et
Tmid tandis que le second est utilise´ pour la gamme de tempe´rature supe´rieure, de Tmid a` Tmax.
Les trois valeurs Tmin, Tmid et Tmax sont a priori de´finies inde´pendamment pour chaque espe`ce.
Les valeurs typiques sont Tmin = 300K, Tmid = 1000K et Tmax = 5000K. Un ensemble de 14
coefficients par espe`ce est ne´cessaire. Ces coefficients sont fournis dans le fichier xml contenant
le me´canisme. Il en est de meˆme pour les valeurs Tmin, Tmid et Tmax.
Le calcul de ces polynoˆmes a` chaque pas de temps et a` chaque noeud du maillage peut
s’ave´rer couˆteux en terme de temps de calcul. Une alternative consiste a` tabuler les valeurs de
ces polynoˆmes sur de petits intervalles et de supposer que les capacite´s calorifiques molaires
sont constantes sur ces intervalles. Cette option est disponible sous YALES2 mais une attention
particulie`re doit eˆtre accorde´e a` la consistance des variables entre elles. En effet, il est primordial
que les de´finitions suivantes soient ve´rifie´es
Hmk (T,P
0) =
∫ T
0
Cp,k(θ,P
0) dθ , (3.26)
Smk (T,P
0) =
∫ T
0
Cp,k(θ,P
0)
θ
dθ . (3.27)
Les trois proprie´te´s de´crites par les e´quations (3.23), (3.24) et (3.25) sont des proprie´te´s
molaires, indique´es graˆce a` l’indice m. Les proprie´te´s thermodynamiques spe´cifiques, c’est-a`-dire
par unite´ de masse, se retrouvent en divisant la quantite´ molaire correspondante par la masse
molaire de l’espe`ce. Graˆce a` ces proprie´te´s individuelles des espe`ces, il est possible de de´terminer
les proprie´te´s molaires du me´lange, a` l’aide des lois de me´lange,
Cp(T,P,X) =
Nspe∑
k
XkCp,k(T,P
0) , (3.28)
Hm(T,P,X) =
Nspe∑
k
XkH
m
k (T,P
0) , (3.29)
Sm(T,P,X) =
Nspe∑
k
Xk
(
Smk (T,P
0)−R ln
(
P
P 0
)
− ln(Xk)
)
. (3.30)
Les deux premie`res lois correspondent a` de simples proprie´te´s additives mais la loi de me´lange
sur l’entropie est plus complexe. En effet, elle implique a` la fois un terme de pression et un terme
de me´lange. De meˆme, il faut noter que toutes les proprie´te´s du me´lange de´pendent deX (vecteur
des fractions molaires Xk du me´lange).
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Il est ensuite imme´diat de calculer les variables cp, H ou encore S a` partir de la tempe´rature
et des densite´s partielles, pourvue une e´quation d’e´tat donne´e. L’ope´ration inverse est tou-
jours relativement de´licate. En effet, pour retrouver la tempe´rature a` partir d’une enthalpie et
d’un ensemble de densite´s partielles, lorsque toutes les densite´s partielles sont transporte´es, la
re´solution d’un polynoˆme de degre´ 5 est ine´luctable. Cette re´solution ne peut eˆtre re´alise´e que
de manie`re approximative. Dans YALES2, le polynoˆme est re´solu a` l’aide d’un algorithme de
Newton-Raphson. Sur la gamme de tempe´rature e´tudie´e, typiquement de 300K a` 3000K, le
polynoˆme est monotone. Par conse´quent, la re´solution du polynoˆme n’entraˆıne qu’un ze´ro. Au
dela` de ces tempe´ratures, l’enthalpie est prolonge´e de manie`re line´aire.
3.3.3 Flux diffusifs
Une attention particulie`re doit eˆtre porte´e sur la diffusion du me´lange. La diffusion est
le re´sultat de mouvements microscopiques qui tendent a` effacer les gradients macroscopiques
pre´sents dans un fluide, repre´sentant un e´cart a` la distribution de Maxwell (sous l’hypothe`se
d’un e´quilibre thermodynamique local). A partir de la the´orie de la cine´tique des gaz, plusieurs
flux diffusifs sont mis en e´vidence lors de l’e´criture de l’e´quation de transport des densite´s
partielles, de la quantite´ de mouvement et de l’e´nergie totale [68]. Pour des fluides non-re´actifs,
ces e´quations s’e´crivent de la manie`re suivante :
∂ρYk
∂t
+
∂ρuiYk
∂xi
+
∂Fk,i
∂xi
+ ω˙k = 0 , (3.31)
∂ρuj
∂t
+
∂ρuiuj
∂xi
+
∂P
∂xj
− ∂τij
∂xi
= 0 , (3.32)
∂ρhs
∂t
+
∂
∂xi
(ρuihs)− DP
Dt
− ω˙T + ∂Qi
∂xi
+ τij
∂ui
∂xj
= 0 . (3.33)
Deux contributions macroscopiques apparaissent alors, cause´es par le mouvement mole´culaire
ale´atoire : premie`rement les termes de pression, qui sont isotropes et ne sont pas conside´re´s
comme diffusifs, et secondement les flux diffusifs Fk, τ et Q.
Ces trois flux sont donne´s explicitement pour des fluides newtoniens par [36, 196, 197] :
Fk,i = ρkVk,i , (3.34)
τij = µ
(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
)
+
(
κ− 2
3
µ
)(
∂uk
∂xk
δij
)
, (3.35)
Qi =
Nspe∑
k
hs,kFk − λ ∂T
∂xi
+ P
Nspe∑
k
χkVk,i , (3.36)
avec :
Vk,i = −
Nspe∑
j
Dkj
(
dj,i + χj
∂(lnT )
∂xi
)
, (3.37)
et :
dk,i =
∂XK
∂xi
+ (Xk − Yk)∂(lnP )
∂xi
. (3.38)
Plusieurs coefficients sont ici e´voque´s. Tout d’abord µ et κ qui correspondent respectivement
a` la viscosite´ de cisaillement et a` la viscosite´ volumique. λ indique la conductivite´ thermique.
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Les rapports de diffusion thermique des espe`ces sont de´note´s par χk. Le terme Dkj correspond
toujours au coefficient de diffusion de l’espe`ce k dans l’espe`ce j.
Certains de ces termes posse`dent une influence mineure sur le fluide. Afin de simplifier la
re´solution du syste`me nume´rique, ils sont suppose´s nuls dans le solveur a` densite´ variable de
YALES2, pre´sente´ dans la section B.3. Ces termes sont :
— χk qui est associe´ aux effets Dufour et Soret ;
— le terme mettant en jeu κ qui a peu d’influence sur la structure du fluide pour les
e´coulements a` faible nombre de Mach ;
— le terme ∂(lnP )∂xi qui est pre´sent dans la de´finition de dk est lui aussi ne´glige´ dans le
formalisme Low-Mach. Sous l’hypothe`se Low-Mach, la pression thermodynamique est
constante en espace ;
— le terme de travail visqueux τ ·u est aussi ne´glige´ sous l’approche Low-Mach, e´tant d’ordre
M2.
Une hypothe`se simplificatrice supple´mentaire a e´te´ formule´e : la diffusion de l’espe`ce k de´pend
uniquement de son propre gradient, avec un coefficient de diffusion moyenne´ pour le me´lange,
Dk/m (cf. section 3.3.7).
Avec l’ensemble de ces hypothe`ses, seuls les termes suivants doivent eˆtre re´solus,
Fk,i = −ρkDk/m
∂Xk
∂xi
, (3.39)
τij = µ
(
∂ui
∂xj
+
∂uj
∂xi
)
− 2
3
µ
∂uk
∂xk
δij , (3.40)
Qi =
Nspe∑
k
hs,kFk,i − λ ∂T
∂xi
. (3.41)
Les sections suivantes sont consacre´es a` la pre´sentation des arguments the´oriques ne´cessaires
a` l’obtention des coefficients de transport requis.
3.3.4 Re´sultats de la the´orie de la cine´tique des gaz
Afin d’e´tudier la cine´tique des gaz, il est capital d’introduire certaines notations. Tout d’abord
la constante de Boltzmann qui repre´sente un facteur de proportionnalite´ liant la tempe´rature
d’un syste`me a` son e´nergie thermique,
kB = 1.3806488× 10−23 J.K−1 , (3.42)
ensuite, le nombre d’Avogadro qui est de´fini comme le nombre d’entite´s pre´sentes dans une
mole. Plus pre´cise´ment, il correspond au nombre d’atomes de carbone dans 12 grammes de
l’isotope 12 du carbone,
NA = 6.02214129× 1023mol−1 . (3.43)
La constante des gaz parfaits est le produit de ces deux premie`res constantes :
R = NAkB = 8.3144621 J.K−1.mol−1 . (3.44)
La masse d’une mole´cule de l’espe`ce k est donne´e par
mk =Wk/NA . (3.45)
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Deux types de mole´cules coexistent, les mole´cules polaires, par exemple H2O et CO, et
les mole´cules apolaires, par exemple CH4, O2, N2 et CO2. Le premier type de mole´cule est
caracte´rise´ par son moment dipolaire ηi et le second par sa polarisabilite´ αi.
De manie`re ge´ne´rale, l’interaction entre une paire de mole´cules est de´crite par le potentiel
de Lennard Jones,
φij = 4ǫij
{(σij
r
)12 − (σij
r
)6}
, (3.46)
avec σij le diame`tre de collision, ǫij la profondeur maximale du puits de potentiel et r la
distance entre les mole´cules.
Les parame`tres mole´culaires associe´s a` ce potentiel sont ge´ne´ralement calcule´s a` partir des
proprie´te´s des espe`ces,
mij =
mimj
mi +mj
, (3.47)
ηij =
√
ηiηj , (3.48)
ǫij = fǫ
√
ǫiǫj , (3.49)
σij = fσ
1
2
(σi + σj) , (3.50)
(3.51)
avec ηij le moment dipolaire de la paire d’espe`ces, σi et σj les diame`tres des mole´cules i et
j et fǫ = χ
2 et fσ = χ
− 1
6 .
La fonction χ de´pend des types de mole´cules qui se rencontrent,
χ =
 1 si les deux mole´cules sont polaires ou apolaires1 + 14α⋆(η⋆)2√ ǫpǫnp si une mole´cule est polaire et l’autre apolaire (3.52)
Les indices p et np font respectivement re´fe´rence a` la mole´cule polaire et a` la mole´cule
apolaire. La polarisabilite´ et le moment dipolaire re´duits, α⋆ et η⋆, sont calcule´s graˆce a` :
α⋆ =
α
σ3np
, (3.53)
η⋆ =
η√
ǫpσ3p
. (3.54)
Finalement, le moment dipolaire re´duit et adimensionnalise´ de la paire d’espe`ces est obtenu,
η⋆⋆ij =
η2ij
ǫijσ3ij
, (3.55)
ainsi que sa tempe´rature adimensionnalise´e,
T ⋆ij =
kBT
ǫij
. (3.56)
Les inte´grales de collisions sont des inte´grales le long du chemin collisionnel entre des paires
de mole´cules, qui apparaissent naturellement dans les expressions des coefficients de transport.
Mason et Monchick [120] calculent celles-ci a` partir d’un potentiel de Stockmayer, extension du
mode`le de potentiel de Lennard Jones prenant en compte les moments dipolaires.
Les inte´grales de collision sont ainsi des fonctions du moment dipolaire re´duit adimension-
nalise´ et de la tempe´rature re´duite. Ces inte´grales ont e´te´ e´value´es puis rapporte´es sous forme
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de tables. Dans le code YALES2, quatre types d’inte´grales de collision ont e´te´ tabule´es, bien que
seulement deux soient utilise´es en pratique dans l’e´tat actuel du code,
Ω(2,2)⋆(T ⋆, η⋆⋆) , (3.57)
A⋆(T ⋆, η⋆⋆) =
Ω(2,2)⋆
Ω(1,1)⋆
, (3.58)
B⋆(T ⋆, η⋆⋆) =
5Ω(1,2)⋆ − 4Ω(1,3)⋆
Ω(1,1)⋆
, (3.59)
C⋆(T ⋆, η⋆⋆) =
Ω(1,2)⋆
Ω(1,1)⋆
. (3.60)
Graˆce a` ces inte´grales de collision et aux autres parame`tres pre´sente´s pre´ce´demment, il est
maintenant possible d’exprimer la viscosite´, la conductivite´ et le coefficient de diffusion binaire
lie´s a` une espe`ce,
µi(T ) =
5
16
√
ΠmikBT
πσ2iΩ
(2,2)⋆
ii
, (3.61)
λi(T ) =
µi
Wi
R
(
f transi c
trans
v,i + f
rot
i c
rot
v,i + f
vib
i c
vib
v,i
)
, (3.62)
pDij(T ) = 3
16
√
2πk3BT
3/mij
πσ2ijΩ
(1,1)⋆
ij
. (3.63)
L’e´quation (3.62) a e´te´ e´tablie par Warnatz comme extension de la formule d’Eucken [143].
Dans cette formule, de nombreux coefficients apparaissent,
c
trans
v,i =
3
2
, (3.64)
c
rot
v,i =

0, pour les atomes
1, pour les mole´cules line´aires
3
2 , pour les autres mole´cules
(3.65)
c
vib
v,i = cv,i − ctransv,i − crotv,i avec cv,i =
Cmp,i
NA − 1 , (3.66)
fvibi =
Wi
RT
pDii
µi
, (3.67)
Ai =
5
2
− fvibi , (3.68)
Bi = ζi +
2
π
(
5
3
c
rot
v,i + f
vib
i ) , (3.69)
Ci =
2
π
Ai
Bi
, (3.70)
f roti = f
vib
i (1 + Ci) , (3.71)
f transi =
5
2
(1− Ci
c
rot
v,i
c
trans
v,i
) ; (3.72)
ou` ζi est le nombre de collision lie´ a` la relaxation de l’e´nergie rotationnelle.
La ge´ome´trie des mole´cules doit eˆtre fournie dans le fichier contenant la description des
espe`ces afin de pouvoir calculer la partie rotationnelle de la capacite´ calorifique.
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3.3.5 Calcul de la viscosite´ de cisaillement du me´lange
La viscosite´ de cisaillement d’un me´lange est calcule´e a` partir d’une loi de me´lange, connue
sous le nom de formule de Wilke [18],
µ =
∑
i∈S
Xiµi∑
j∈S XjΦij
, (3.73)
ou` les poids Φij sont donne´s par :
Φij =
1√
8
1√
1 +Wi/Wj
(
1 +
√
µi
µj
(
Wi
Wj
)1/4)
. (3.74)
3.3.6 Calcul de la conductivite´ thermique du me´lange
La conductivite´ thermique du me´lange est calcule´e graˆce a` une autre loi de me´lange, donne´e
par Brocaw [28] et Mathur, Tondon et Saxena [122],
λ =
1
2
(
λ‖ + λ⊥
)
, (3.75)
avec λ‖ =
∑Nspe
i Xiλi et λ
−1
⊥ =
∑Nspe
i Xiλ
−1
i .
3.3.7 Calcul des coefficients de diffusion de me´lange moyenne´s
L’e´quation (3.16) montre que chaque espe`ce posse`de une vitesse de diffusion Vk. Sans les
hypothe`ses simplificatrices de la section 3.3.3, cette vitesse peut s’obtenir de manie`re pre´cise en
re´solvant le syste`me suivant [202], ou` les inconnues sont les Vk,i :
∂Xk
∂xi
=
Nspe∑
j=1
XkXj
Dkj
(Vj,i − Vk,i) + (Yk −Xk)∂(lnP )
∂xi
+
ρ
P
Nspe∑
j=1
YkYj(fk − fj) , (3.76)
ou` fj repre´sente les forces volumiques de l’espe`ce j.
Afin de trouver l’ensemble des coefficients, il faudrait re´soudre trois syste`mes line´aires de
taille (Nspe)
2, a` chaque point et a` chaque instant. Ern et Giovangigli ont montre´ que cela e´tait
difficile et extreˆmement couˆteux a` re´aliser d’un point de vue algorithmique [53].
Le choix implante´ dans YALES2 porte donc sur l’approximation de Hirschelder-Curtiss [82].
Cette approximation est conside´re´e comme la meilleure approximation du premier ordre selon
Ern et Giovangigli [53, 68],
Vk,iXk = −Dk/m
∂Xk
∂xi
, (3.77)
avec
Dk/m =
1− Yk∑
j 6=kXj/Djk
. (3.78)
Le coefficient Dk/m n’est plus un coefficient binaire mais un coefficient de diffusion e´quivalent
de l’espe`ce k dans le reste du me´lange. L’introduction de cette approximation a malgre´ tout un
inconve´nient : la masse n’est pas conserve´e. Une nouvelle vitesse, nomme´e vitesse de correction
Vc est introduite afin de pouvoir conserver la masse totale,
Vc,i = YkDk/m
∂(lnXk)
∂xi
, (3.79)
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La vitesse de diffusion de l’e´quation (3.77) est le´ge`rement modifie´e,
V ′k,i = −Dk/m
∂(lnXk)
∂xi
+ Vc,i , (3.80)
de telle sorte que l’on ait bien,
Nspe∑
k=1
YkV
′
k,i = 0 . (3.81)
3.4 Chimie de´taille´e
Les diffe´rentes re´actions entrant en jeu dans le me´canisme chimique re´gissant la combus-
tion sont ici explique´es. Les de´finitions pre´sente´es dans cette section permettent une re´solution
pre´cise des termes sources chimiques pre´sents dans les e´quations de conservation des espe`ces,
e´quations 3.6. Cette re´solution s’ave`re utile pour les calculs effectue´s en chimie de´taille´e. Des
me´thodes simplificatrices permettant de mode´liser la chimie seront aussi utilise´es dans les tra-
vaux effectue´s au cours de cette the`se. Celles-ci seront e´nume´re´es dans la section 3.5.
La cine´tique chimique e´tant un domaine vaste, le lecteur est amene´ a` se re´fe´rer a` la biblio-
graphie pour plus de pre´cisions [108, 103, 149].
3.4.1 Re´action globale
Conside´rons l’e´quation de bilan globale pour la combustion d’un hydrocarbure dans l’air,
CnHm +
(
n+
m
4
)
O2 → nCO2 + m
2
H2O . (3.82)
Dans la re´alite´, une telle re´action est impossible. Les phe´nome`nes chimiques se produisant
lors d’une combustion sont bien plus complexes.
En effet, la combustion ne se de´roule pas en une seule e´tape, re´versible ou non. Elle se de´ploie
en une multitude de re´actions Nr entraˆınant un grand nombre d’espe`ces interme´diaires Nspe,
Nspe∑
k=1
ν ′kjMk ↔
Nspe∑
k=1
ν ′′kjMk , j = 1,Nr , (3.83)
ou` Mk est le symbole chimique de l’espe`ce k. Les symboles ν
′
kj et ν
′′
kj correspondent res-
pectivement aux coefficients stoechiome´triques molaires direct et inverse de l’espe`ce k dans la
re´action j.
L’e´quation (3.83) constitue la manie`re la plus ge´ne´rale d’e´crire un sche´ma re´actionnel. Tou-
tefois, toutes les espe`ces n’interviennent pas dans toutes les re´actions. Si une espe`ce n’est
pas pre´sente dans une re´action, ses coefficients stoechiome´triques sont nuls. Pour une re´action
donne´e, les espe`ces posse´dant un coefficient stoechiome´trique direct non nul sont appele´es les
re´actifs et celles posse´dant un coefficient indirect non nul les produits. Une espe`ce peut ap-
paraˆıtre a` la fois dans les re´actifs et les produits, il s’agit d’un partenaire non re´actif ou inerte.
De tels partenaires ne sont pas affecte´s par la re´action mais leur concentration peut influencer
le taux de re´action, par un effet de dilution.
Plusieurs types de re´actions chimiques se distinguent, et la manie`re de calculer leur taux de
re´action en de´pend. Les diffe´rents types sont liste´s au paragraphe suivant.
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3.4.2 Classification des re´actions chimiques
Une premie`re classification des re´actions chimiques est faite en fonction de la nature de
leurs coefficients stoechiome´triques. Lorsque ceux-ci sont entiers, que la re´action implique au
maximum quatre espe`ces et qu’elle se de´roule sans faire intervenir d’interme´diaire re´actionnel,
elle est qualifie´e de re´action e´le´mentaire. Une telle re´action se produit en une e´tape. Toutes les
autres re´actions, impliquant plus d’espe`ces ou faisant intervenir des coefficients stoechiome´triques
non-entiers sont dites non-e´le´mentaires.
Le premier type de re´action est le plus simple. Il s’agit de la re´action irre´versible. Cette
re´action, comme son nom l’indique, s’effectue uniquement dans un sens. Les re´actifs se trans-
forment en produits mais la composition des produits rend la re´action inverse impossible. Phy-
siquement, ce type de re´action ne peut pas exister. Cependant, dues aux proprie´te´s thermody-
namiques des re´actifs et des produits, la re´action inverse est conside´re´e comme ne´gligeable pour
des conditions de flammes ordinaires.
Le second type de re´action est la re´action re´versible. Elle s’effectue dans les deux sens, de
re´actifs vers produits et de produits vers re´actifs.
Ces deux types de re´actions e´tant fortement semblables, le calcul de leur taux de re´action,
Qj , s’accomplit de la meˆme manie`re,
Qj = kfj
Nspe∏
k=1
C
ν′
kj
k︸ ︷︷ ︸
qfj
− krj
Nspe∏
k=1
C
ν′′
kj
k︸ ︷︷ ︸
qrj
, (3.84)
avec kfj et krj les constantes de vitesse directe et indirecte de la re´action j et Ck la concen-
tration molaire de l’espe`ce k.
Le taux de re´action, Qj , est la somme d’un taux de re´action direct q
f
j et d’un taux de re´action
indirect qrj .
Trouver une expression pour kfj repre´sente un proble`me central pour la mode´lisation de la
combustion. En ge´ne´ral, une loi dite d’Arrehnius est adopte´e,
kfj = AjT
βj exp
(
− Ej
RT
)
, (3.85)
avec Aj la constante pre´-exponentielle, βj l’exposant de tempe´rature et Ej l’e´nergie d’acti-
vation de la re´action.
La constante d’e´quilibre de la re´action j, Keq,j , permet de trouver la valeur de krj graˆce a`
la relation krj = kfj/Keq,j . La minimisation de l’enthalpie libre, G = H −TS, permet d’obtenir
l’e´tat d’e´quilibre chimique, et ainsi de de´terminer Keq,j selon,
Keq,j(T ) =
(
P 0
RT
)∑Nspe
k=1
νjk
exp
(
∆S0j
R
− ∆H
0
j
RT
)
, (3.86)
avec ∆H0j et ∆S
0
j les variations d’enthalpie sensible plus chimique et d’entropie au cours
de la re´action j. Ici P 0 e´quivaut a` la pression de re´fe´rence, utilise´e pour la de´termination des
proprie´te´s thermodynamiques des espe`ces, pre´sente´es dans la section 3.3.2. Le coefficient νjk est
e´gal a` : ν ′′jk − ν ′jk.
Le troisie`me type de re´action est celui des re´actions faisant intervenir un troisie`me corps. En
ge´ne´ral, il s’agit de re´actions de recombinaison du type A+B → AB∗ et AB∗ +M → C +M .
La re´action s’e´crit de manie`re plus ge´ne´rale :
A+B +M ↔ C +M , (3.87)
60 Chapitre 3. Outils de mode´lisation et d’analyses
ou`M est appele´ partenaire de collision. Son roˆle consiste a` re´cupe´rer l’exce`s d’e´nergie de l’espe`ce
transitionnelle afin de la stabiliser.
Lorsqu’un troisie`me corps est ne´cessaire, la concentration efficace du me´lange pour la re´action
j doit apparaˆıtre dans l’expression du taux de re´action. Un facteur est ajoute´ a` l’e´quation (3.84),
Qj =
Nspe∑
k=1
αkiCk
kfj Nspe∏
k=1
C
ν′
kj
k − krj
Nspe∏
k=1
C
ν′′
kj
k
 , (3.88)
ou` α est un facteur de´pendant de l’efficacite´ de l’espe`ce en tant que troisie`me corps de la
re´action i.
Le dernier type de re´action est celui des re´actions de´pendantes de la pression, dites de ”Fall-
Off”. Il s’agit de re´actions ou` la prise en compte du troisie`me corps dans l’expression de la
constante de vitesse est uniquement ne´cessaire dans la zone de faible concentration. Lorsque le
me´lange est suffisamment concentre´, il n’y a pas d’accumulation de l’espe`ce active´e, AB∗, et
la constante de vitesse devient inde´pendante du troisie`me corps intervenant dans la re´action.
Afin de les distinguer des re´actions avec troisie`me corps, le partenaire mole´culaire est mis entre
parenthe`ses,
A+B(+M)↔ C(+M) . (3.89)
La constante de vitesse de´pend de la concentration [M ] et donc de la pression totale P .
Lorsque la re´action se fait dans le domaine des faibles concentrations (basse pression), le taux
de re´action des re´actions troisie`me corps de l’e´quation (3.88) est applicable. De meˆme, dans le do-
maine des fortes concentrations (haute pression), celui des re´actions re´versibles, e´quation (3.84)
est utilise´. La difficulte´ re´side dans la formulation du taux de re´action dans la zone de transition.
Deux me´thodes sont ici propose´es.
Dans les deux cas, les expressions des constantes de vitesse pour les limites basse pression
k0 et haute pression k∞ sont donne´es sous la forme Arrhenius,
k0 = A0T
β0 exp(−E0/RT ) , (3.90)
k∞ = A∞T
β∞ exp(−E∞/RT ) . (3.91)
D’une manie`re ge´ne´rale, le taux direct de la re´action s’e´crit sous la forme :
kf (T,Pr) = k∞
(
Pr
1 + Pr
)
F , (3.92)
ou` F correspond a` un facteur correctif.
La pression re´duite, Pr, est de´finie par :
Pr =
k0 [M ]
k∞
, (3.93)
avec [M ] la concentration du me´lange caracte´rise´e par : [M ] =
∑Nspe
k=1 Ck.
Le facteur correctif F est e´gal a` 1 sous sa forme la plus simple propose´e par Lindemann [109].
Dans la formulation de Troe [67] il vaut :
logF =
[
1 +
(
logPr + c
n− d(logPr + c
)2]−1
logF ′ . (3.94)
Des constantes apparaissent dans l’e´quation (3.94),
c = −0.4− 0.67 logF ′ , (3.95)
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n = −0.75− 1.27 logF ′ , (3.96)
d = 0.14 , (3.97)
F ′ = (1− a) exp(−T/T ∗∗∗) + a exp(−T/T ∗) + exp(−T ∗∗/T ) , (3.98)
les quatre parame`tres a, T ∗, T ∗∗ et T ∗∗∗ doivent eˆtre de´finis dans le me´canisme.
L’ensemble des re´actions permet ainsi la de´termination du taux de re´action de l’espe`ce k,
ω˙k =
Nr∑
j=1
ω˙kj =Wk
Nr∑
j=1
νkjQj . (3.99)
La conservation de la masse totale et atomique donne la relation suivante :
Nspe∑
k=1
ω˙k = 0 . (3.100)
Le fait de calculer le terme source de chaque espe`ce en chaque point et a` chaque ite´ration
se re´ve`le tre`s vite extreˆmement couˆteux. Par conse´quent, cette technique est tre`s peu utilise´e
dans les codes de calcul. Diffe´rentes techniques ont e´te´ de´veloppe´es pour mode´liser la cine´tique
chimique afin d’ame´liorer le temps de calcul. Les me´thodes de sche´mas globaux et de chimie
tabule´e seront explicite´es dans la section 3.5.
3.4.3 Raideur d’un syste`me chimique
La raideur d’un syste`me diffe´rentiel est un proble`me rencontre´ lors de la re´solution nume´rique
du syste`me d’e´quations aux de´rive´es partielles re´gissant le fluide re´actif. En effet, de nombreux
processus physico-chimique sont mis en jeu et ceux-ci impliquent une multitude d’e´chelles de
temps. Le calcul de l’ensemble des termes sources des espe`ces fait de´ja` a` lui seul intervenir plu-
sieurs temps caracte´ristiques. Le temps d’inte´gration repre´sente la principale difficulte´ nume´rique
pour traiter la chimie. Cela est d’autant plus vrai lorsque l’e´valuation des termes sources est
effectue´e en chaque noeud, comme cela est le cas dans YALES2.
Le pas de temps limitant la re´solution du syste`me chimique n’est pas corre´le´ avec les e´chelles
de temps caracte´ristiques du fluide. Le pas de temps chimique peut eˆtre supe´rieur au pas de
temps convectif, pour la chimie du NO par exemple. Dans ce cas, la difficulte´ nume´rique est
moindre. Tous les pas de temps ne sont pas e´gaux mais ne limitent pas l’ensemble du calcul.
Malheureusement, ce cas est rare et la situation inverse, ou` le pas de temps chimique est infe´rieur
de plusieurs ordres de grandeur au pas de temps convectif, est ge´ne´ralement rencontre´e.
Une e´tude simplifie´e permettant de de´terminer les temps caracte´ristiques chimiques est
pre´sente´e afin de mieux comprendre le proble`me.
Le cas simplifie´ du re´acteur 0D est ici traite´. Le syste`me est suppose´ adiabatique et a`
pression constante. Il s’agit ici d’une analyse classique [35, 111]. De ce fait, l’espace des phases
associe´ au syste`me chimique e´voluant dans le temps est re´duit a` l’espace de coordonne´es Φ =
(ρY1, ..., ρYNs , ρH, P ).
Ce syste`me e´volue de manie`re temporelle,
dΦ
dt
= Ω˙(Φ, t) , (3.101)
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avec dΦdt la de´rive´e de Φ. De ce fait, Ω˙ =
(
ω˙ρY1 , . . . ω˙ρYNs , 0,0
)
repre´sente le vecteur des termes
sources chimiques.
La fonction Ω˙(Φ) : RNs+2 7−→ RNs+2 est donne´e par le sche´ma cine´tique. De manie`re
ge´ne´rale, elle est non line´aire et il n’est pas possible de re´aliser une e´tude analytique directe
sur un tel syste`me. Une strate´gie possible consiste a` de´velopper Ω˙(Φ) en se´rie de Taylor autour
d’un point Φ(t0),
Ω˙(Φ(t)) = Ω˙(Φ(t0)) +
∂Ω˙
∂Φ
(Φ(t0)) · (Φ(t)− Φ(t0)) +O
(
(Φ(t)− Φ(t0))2
)
. (3.102)
Afin de simplifier l’e´criture du syste`me, de nouvelles notations sont introduites :
Φ0 = Φ(t0) , (3.103)
Ω˙0 = Ω˙(Φ0) , (3.104)
J0 =
∂Ω˙
∂Φ
(Φ0) , (3.105)
Φ = Φ(t) . (3.106)
Le nouveau syste`me line´arise´ peut s’e´crire :
dΦ
dt
= Ω˙0 + J0 · (Φ− Φ0) +O
(
(Φ− Φ0)2
)
= J0 ·
(
Φ−
(
Φ0 − J−10 · Ω˙0
))
+O
(
(Φ(t)− Φ(t0))2
)
. (3.107)
En omettant les termes d’ordre supe´rieur ou e´gal a` 2, ce syste`me 3.107 posse`de une solution
analytique,
Φ(t0 +∆t) =
(
Φ0 − J−10 · Ω˙0
)
+ eJ0∆t ·
(
J−10 · Ω˙0
)
, (3.108)
valable au premier ordre en Ω˙0∆t.
Pour une re´solution temporelle au premier ordre, l’e´volution du syste`me est pilote´e par le
terme eJ0∆t.
La matrice J0 introduite dans l’e´quation (3.105) de´signe la matrice jacobienne des termes
sources, qui peut se diagonaliser (dans le cas ge´ne´ral) selon,
J0 = P · Λ · P−1 , (3.109)
avec Λ = diag (λ1, . . . , λNs+2), la matrice complexe diagonale forme´e par les valeurs propres
λj . La matrice de passage P est de´finie par les vecteurs propres de la matrice J0.
Les Ns + 1 valeurs propres (λ1, ..., λNs+2) de´crivent les modes propres du syste`me. Elles
peuvent eˆtre re´elles ou complexes. Dans ce dernier cas, elles sont lie´es par paire de valeurs
propres complexes conjugue´es, (λj = aj + ibj , λ
∗
j = aj − ibj). De plus, il est important de noter
que le syste`me posse`de Ns + 2 − Ne − 2 degre´s de liberte´ [111], ou` Ne repre´sente le nombre
d’e´le´ments pre´sents dans le me´canisme. En effet, certaines des valeurs propres sont strictement
e´gales a` 0 du fait de de la conservation des atomes, de l’enthalpie et de l’e´quation en pression.
Pour plus de simplicite´ sur cette re´flexion, les valeurs propres e´gales a` 0 sont omises dans la
suite du de´veloppement.
Les notations suivantes sont adopte´es :
λmax = max
λ 6=0
‖λ‖ , (3.110)
λmin = min
λ 6=0
‖λ‖ . (3.111)
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Ces notations permettent de de´terminer le rapport entre la plus grande et la plus petite
valeur propre (en valeurs absolues) non nulle de la matrice jacobienne J0,
σ =
λmax
λmin
. (3.112)
Plus le rapport σ est grand, plus le proble`me rencontre´ est raide. On peut estimer de manie`re
grossie`re que la valeur du rayon correspond au nombre d’ite´rations ne´cessaires a` la re´solution
explicite du syste`me.
De plus, τk = λ
−1
k repre´sente le pas de temps caracte´ristique associe´ au k
e`me vecteur propre.
Pour des chimies hydrocarbone´es se produisant dans des conditions ordinaires, τmin = λ
−1
max est
de l’ordre de 10−12 − 10−9 s−1. Cette valeur diffe`re de plusieurs ordres de grandeur par rapport
aux pas de temps caracte´ristiques associe´s aux phe´nome`nes convectifs ou diffusifs.
L’utilisation d’un sche´ma explicite pour l’inte´gration des termes sources requiert obligatoi-
rement un pas de temps de l’ordre de τmin afin de garantir une stabilite´ nume´rique. Il s’agit la`
d’une contrainte forte, qui explique pourquoi cette me´thode n’est pas la plus adapte´e.
Afin contourner ce proble`me, des librairies capables de re´soudre des syste`mes d’e´quations
diffe´rentielles ordinaires (ODE) avec des me´thodes implicites multi-pas de´die´es a` l’inte´gration
temporelle de proble`mes raides ont e´te´ de´veloppe´es.
Quatre de ces librairies ont e´te´ couple´es avec YALES2 :
— LSODE
— VODPK
— CVODE
— RADAU5
Ces quatre librairies sont base´es sur le meˆme principe : un ordre et un pas de temps variables
suivant une me´thode BDF (backward differentiation formula) avec controˆle de l’erreur. Ces
me´thodes se diffe´rencient par plusieurs de´tails tels que le langage d’implantation et les solveurs
line´aires utilise´s pour re´soudre les syste`mes.
Une fois le vecteur solution obtenu a` partir de ces librairies, le terme source se de´termine
par une approximation du premier ordre en temps dans YALES2,
Ω˙ =
Φn+1 − Φn
∆t
. (3.113)
3.4.4 Variables caracte´ristiques d’une flamme
Avant d’introduire les variables permettant de caracte´riser une flamme, il est ne´cessaire de
de´finir le rapport stoechiome´trique massique,
s =
(
YO
YF
)
st
=
νOMO
νFMF
, (3.114)
ou` ν et Y correspondent respectivement au coefficient molaire stoechiome´trique et a` la frac-
tion massique locale. Les indices F et O font respectivement re´fe´rence au carburant et a` l’oxy-
dant.
3.4.4.1 Richesse et fraction de me´lange
Le ratio de´fini pre´ce´demment permet d’introduire la premie`re grandeur caracte´ristique d’une
flamme : la richesse. La richesse d’une flamme est un nombre adimensionnel caracte´risant la
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quantite´ de carburant pre´sente dans le me´lange par rapport a` la quantite´ de carburant ne´cessaire
a` une combustion stoechiome´trique,
φ = s
YF
YO
=
(
YF
YO
)
/
(
YF
YO
)
st
. (3.115)
Cette variable est fortement lie´e a` la seconde variable, nomme´e fraction de me´lange et note´e
Z, qui fournit une indication sur la composition du me´lange. Elle de´note le rapport local entre le
carburant F et l’oxydant O. Pour une chimie a` une e´tape avec l’hypothe`se de nombre de Lewis
unitaire, la fraction de me´lange s’e´crit :
Z =
sYF − YO + YO,0
sYF,0 + YO,0
, (3.116)
ou` YF,0 et YO,0 repre´sentent les fractions massiques de carburant et d’oxydant dans les flux
initiaux.
Cette de´finition a plus particulie`rement un sens pour les flammes de diffusion mais se re´ve`le
tre`s utile pour caracte´riser une stratification de me´lange. Son inte´reˆt est tout de meˆme moindre
pour les flammes parfaitement pre´me´lange´es, pour lesquelles Z est constant.
Elle est normalise´e ici de fac¸on a` valoir 0 dans l’oxydant et 1 dans le fuel. Son lien avec la
richesse s’obtient en manipulant l’e´quation (3.116),
Z =
φ YFYF,0 −
YO
YO,0
+ 1
φ+ 1
. (3.117)
Afin d’obtenir des e´quations pouvant eˆtre inse´re´es dans un code de calcul re´solvant une
chimie de´taille´e, ces variables vont maintenant eˆtre de´finies graˆce a` la conservation des atomes.
Les re´actions chimiques se produisant lors d’une combustion engendrent une e´volution tem-
porelle des fractions massiques des diffe´rentes espe`ces pre´sentes au sein du me´lange. Cependant,
la masse des e´le´ments atomiques est conserve´e ce qui s’ave`re tre`s utile pour introduire de nou-
velles de´finitions des variables de´crivant la combustion, pre´sente´es dans la section pre´ce´dente.
Ces de´finitions, base´es sur la conservation des atomes, sont particulie`rement bien adapte´es a` la
combustion d’un hydrocarbure avec un comburant oxyge´ne´ (air ou oxyge`ne pur).
Soit aij le nombre d’atomes de l’e´le´ment j (exposant e pour e´le´ment) dans une espe`ce i
(exposant s pour species) et W ej la masse molaire de cet e´le´ment. En notant m
s
i la masse et W
s
i
la masse molaire de l’espe`ce i, alors la masse d’atome j au sein du domaine e´tudie´ s’e´crit :
mej =
n∑
i=1
aijW
e
j
W si
msi . (3.118)
La masse totale du me´lange est note´em. Connaissant la masse de l’e´le´ment j dans le me´lange,
il est possible de de´terminer sa fraction massique, Zj ,
Zj =
mej
m
=
n∑
i=1
aijW
e
j
W si
Yi , (3.119)
avec Yi la fraction massique de l’espe`ce i.
Afin de de´finir la fraction de me´lange, nous nous inte´ressons plus particulie`rement aux frac-
tions massique de carbone (C), d’hydroge`ne (H) et d’oxyge`ne (O), qui sont a` la base de la
combustion d’un hydrocarbure. En reprenant l’e´quation (3.82) faisant re´fe´rence a` la re´action
globale stoechiome´trique d’un hydrocarbure CmHn, les relations entre les fractions massiques
d’atomes sont obtenues,
ZC
mW eC
=
ZH
nW eH
=
YF,u
WF
, ZO = YO2,u , (3.120)
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ou` YF,u et YO2,u font re´fe´rence aux fractions massiques locales de carburant et d’oxyge`ne
dans le me´lange imbruˆle´.
Soit β la fonction de couplage de´finie par :
β =
ZC
mW eC
+
ZH
nW eH
− 2 ZO(
n+ m4
)
WO2
. (3.121)
Lors d’une combustion stoechiome´trique, cette fonction est e´gale a` ze´ro. Cette de´finition
correspond a` la de´finition originale d’un scalaire conserve´ propose´e par Burke et Schumann [29].
Il est possible de normaliser la fonction entre 0 et 1,
Z =
β − β2
β1 − β2 , (3.122)
ou` les indices 1 et 2 sont respectivement relie´s au jet de carburant et au jet d’oxydant.
La fraction de me´lange de´finie par Bilger [16] est ainsi obtenue,
Z =
ZC/(mW
e
C) + ZH/(nW
e
H) + 2(YO2,2 − ZO)/(νOWO2)
ZC,0/(mW eC) + ZH,0/(nW
e
H) + 2YO2,2/(νOWO2)
, (3.123)
ou` YO2,2 correspond a` la fraction massique d’oxyge`ne contenue dans le jet d’oxydant.
Cette de´finition pre´sente l’avantage de pouvoir eˆtre utilise´e pour diffe´rents types de mode´li-
sation de la chimie dans lesquels la diffusion diffe´rentielle est bien prise en conside´ration.
La richesse du me´lange peut aussi eˆtre de´finie par les fractions massique des atomes,
ϕ =
2 ZCW e
C
+ 0.5 ZHW e
H
ZO
W e
O
. (3.124)
3.4.4.2 Variable de progre`s
La dernie`re variable est la variable de progre`s. Cette variable adimensionne´e permet de
caracte´riser l’avancement de la re´action. Elle est en ge´ne´ral de´finie graˆce a` des grandeurs telles
que la tempe´rature ou une somme de fractions massiques,
C =
T − Tu
Tb − Tu . (3.125)
La de´finition base´e sur la tempe´rature n’est pas adapte´e lorsque des pertes thermiques sont
pre´sentes. De plus, il est indispensable que cette variable e´volue de manie`re monotone, afin
qu’une valeur de C corresponde a` un unique e´tat thermochimique. Lorsqu’elle est exprime´e en
fractions massiques, elle est souvent base´e sur CO et CO2,
C =
YCO + YCO2
Y eqCO + Y
eq
CO2
, (3.126)
ou` l’indice eq fait re´fe´rence aux grandeurs a` l’e´quilibre chimique. L’e´volution de cette variable
est donc de´pendante de la fraction de me´lange.
Tout comme pour les variables pre´ce´dentes, il est possible de caracte´riser la variable de
progre`s graˆce a` la conservation des atomes. Poinsot et al. [150] font la proposition suivante :
C = 1.0− YF
ZC + ZH
. (3.127)
Cette de´finition est valable uniquement pour les hydrocarbures non oxyge´ne´s. Dans ce cas,
la relation ZC + ZH = YF est ve´rifie´e dans les gaz frais, ce qui implique une valeur nulle de la
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variable de progre`s. Dans les gaz bruˆle´s, si le carburant est entie`rement consomme´, sa fraction
massique est nulle et la variable de progre`s prend la valeur C = 1. Cette dernie`re condition est
toujours valable pour des me´langes pauvres ou stoechiome´triques. Cependant, si le me´lange est
riche, des fractions de carburant peuvent eˆtre pre´sentes au sein des gaz bruˆle´s. Bien que des
me´langes riches soient e´tudie´s au cours de cette the`se, les sche´mas re´actionnels utilise´s montrent
que le carburant n’est plus pre´sent a` la fin de la combustion. Cette de´finition est donc applique´e
dans les e´tudes sur la stratification en gaz frais. Pour les cas comportant des dilutions en gaz
bruˆle´s, elle ne peut plus eˆtre utilise´e.
3.5 Mode´lisation de la chimie
Les sections pre´ce´dentes rendent compte de la complexite´ d’un me´canisme chimique. Le
syste`me d’e´quation re´gissant un fluide re´actif comporte le transport de chaque espe`ce, et le calcul
de tous les termes sources. Re´soudre un tel syste`me demande un temps de calcul extreˆmement
important et ne peut s’appliquer qu’a` des configurations acade´miques pour un nombre de points
de discre´tisation re´duit. Diffe´rentes me´thodes ont e´te´ propose´es afin de simplifier le traitement
de la cine´tique chimique dans un code de calcul.
3.5.1 Sche´ma globaux
Nous avons vu qu’un sche´ma global e´tait le nom donne´ a` une combustion repre´sente´e par une
chimie a` une seule e´tape. Ce nom s’e´tend ge´ne´ralement a` des sche´mas comportant relativement
peu d’e´tapes. De tels sche´mas reposent principalement sur deux hypothe`ses :
— l’e´tat quasi-stationnaire (QSSA) : des espe`ces interme´diaires ou des radicaux sont sup-
pose´s atteindre l’e´tat d’e´quilibre tre`s rapidement. Leur taux de consommation et de
production sont en e´quilibre. La concentration de telles espe`ces reste constante et les
espe`ces sont ainsi retire´es du sche´ma re´actionnel ;
— l’e´quilibre partiel (PEA) : des re´actions e´le´mentaires sont suppose´es avoir atteint l’e´tat
d’e´quilibre. Les taux d’avancement direct et inverse de la re´action posse`dent le meˆme
ordre de grandeur. On conside`re que la re´action joue un roˆle mineur dans le sche´ma
re´actionnel. La re´action est alors retire´e de celui-ci.
Peters [139] propose une me´thode ite´rative fonde´e sur ces deux hypothe`ses. Une telle me´thode
requiert de tre`s bonnes connaissances et compe´tences en cine´tique chimique.
Les sche´mas ainsi obtenus doivent eˆtre manie´s avec pre´caution. Leur plage de validite´ est
limite´e, puisque certaines des hypothe`ses effectue´es ne couvrent pas l’ensemble des domaines de
pression, de richesse et de tempe´rature.
Plusieurs e´tudes ont aussi porte´ sur l’adaptation du calcul du terme source pour l’obtention
d’un sche´ma cine´tique a` une e´tape permettant de pre´dire correctement certaines proprie´te´s de
la flamme. Ferziger et Echekki [55] proposent de conside´rer le taux de re´action comme une
fonction triangulaire, de´pendante de la tempe´rature re´duite. D’autres me´thodes se basant sur
l’adaptation des constantes d’Arrhenius ont aussi e´te´ de´veloppe´es [33, 181]. Ces me´thodes ne
ne´cessitent pas une grande connaissance de la cine´tique chimique, mais une partie des proprie´te´s
du sche´ma est ne´glige´e.
3.5.2 Chimie tabule´e
Afin de conserver les sche´mas complets, des me´thodes de tabulation ont e´te´ de´veloppe´es. Un
aperc¸u non exhaustif de ces me´thodes est donne´ ci-apre`s. La me´thode FPI utilise´e au cours de
3.5. Mode´lisation de la chimie 67
cette the`se sera un peu plus de´taille´e.
3.5.2.1 Intrinsic Low Dimensional Manifold
Nous avons vu que la re´duction des sche´mas cine´tiques e´tait principalement lie´e aux temps
caracte´ristiques des re´actions et des espe`ces. Maas et Pope [111] sugge`rent une me´thode per-
mettant de tester puis trier les temps caracte´ristiques des espe`ces. Ils remarquent en effet que
les e´volutions des fractions massiques suivent un ensemble de trajectoires, figure 3.1, valables
pour un sous-espace de composition (chaque direction de l’espace de composition est lie´e a` une
concentration d’espe`ce).
Fig 3.1 – Exemple d’une varie´te´ ILDM pour une combustion CO/H2/air, et de diffe´rentes
trajectoires chimiques dans l’espace H2O,CO2. Extrait de Maas et Pope [111].
La de´termination de ces trajectoires s’effectue a` l’aide du me´canisme de´taille´. Afin d’e´valuer
ces trajectoires, le syste`me chimique est pose´ sous sa forme mathe´matique. Les valeurs propres
et les vecteurs propres de la matrice jacobienne sont ensuite recherche´es afin de de´terminer les
modes lents et les modes rapides. En effet, trois types de valeurs propres se distinguent :
— des valeurs propres nulles correspondant aux e´le´ments conserve´s ;
— des valeurs propres avec une partie re´elle largement ne´gative qui correspondent aux
espe`ces variant rapidement ;
— des valeurs propres avec une partie re´elle faiblement ne´gative ou faiblement positive, qui
font re´fe´rence aux espe`ces e´voluant plus lentement.
La de´termination du temps caracte´ristique de coupure τc est re´alise´e par l’utilisateur. Toutes les
espe`ces associe´es a` des valeurs propres infe´rieures a` cette valeur sont conside´re´es a` l’e´quilibre
chimique. Cette simplification permet de garder uniquement les trajectoires contenues dans le
sous-espace attracteur. Plus τc est petit, plus le syste`me comportera de dimensions et donc d’in-
formations. Cependant, le temps de calcul sera plus important. Un compromis entre complexite´
et pre´cision des informations doit eˆtre trouve´.
Une fois l’ensemble des trajectoires trouve´es, celles-ci sont regroupe´es dans une table de´crivant
l’ensemble des grandeurs thermochimiques avec un nombre re´duit de parame`tres.
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Cette me´thode se re´ve`le vite fortement limite´e. En effet, pour les basses tempe´ratures, il est
difficile de distinguer les temps chimiques lents et rapides et de de´terminer une valeur correcte de
τc. D’une manie`re ge´ne´rale, ces re´gions sont re´solues par extrapolations line´aires. Les phe´nome`nes
d’auto-allumage ou les phe´nome`nes transitoires ne peuvent pas eˆtre correctement pre´dits avec
cette me´thode. En outre, cette me´thode fait e´voluer le syste`me uniquement de manie`re chimique
et ne prend pas en compte les phe´nome`nes physiques non chimiques tels que la turbulence ou
la diffusion diffe´rentielle des espe`ces. Par conse´quent, son champ d’application est fortement
restreint. De nombreuses recherches ont e´te´ effectue´es afin d’e´tendre le domaine d’applicabilite´
de cette me´thode.
3.5.2.2 In situ adaptive tabulation
Dans certaines applications, seule une partie de la table chimique est ne´cessaire. Dans ce cas,
l’utilisation d’une table chimique comple`te comportant plus de deux ou trois entre´es implique
des couˆts de calculs importants. La me´thode ”In Situ”, propose´e par Pope [151, 205], se trouve
particulie`rement bien adapte´e. La diffe´rence re´side dans la ge´ne´ration de la table. Celle-ci est
re´alise´e en amont du calcul CFD dans la me´thode ILDM, tandis qu’elle est ge´ne´re´e en paralle`le
du calcul pour la me´thode ISAT. Ainsi, seules les compositions pre´sentes sont utilise´es. Lors du
calcul du terme source en chaque point, le code ve´rifie si la composition locale a de´ja` e´te´ analyse´e
ou non. Si celle-ci est pre´sente dans la table, les valeurs en sont extraites. Sinon, l’e´volution de
la nouvelle composition est calcule´e. Les nouvelles donne´es en re´sultant sont mises en me´moire
dans la table.
3.5.2.3 Flamelet generated manifold et Flame Prolongation of ILDM
Une des principales limitations de la me´thode ILDM re´side dans sa mauvaise re´ponse au
niveau du champ des basses tempe´ratures. Pour reme´dier a` ce proble`me, Van Oijen [130]
de´veloppe la me´hode de tabulation ”Flamelet Generated Manifold” (FGM). Une me´thode si-
milaire, nomme´e ”Flame Prolongation of ILDM” (FPI), est propose´e par Gicquel [66]. Cette
dernie`re me´thode est pre´sente dans le code YALES2 utilise´ au cours de cette the`se. Une expli-
cation de´taille´e de celle-ci est apporte´e ci-apre`s.
A l’origine, l’ide´e e´tait de comple´ter la base de donne´es ILDM dans le domaine des basses
tempe´ratures a` l’aide de calculs de flammes pre´me´lange´es laminaires se propageant librement.
Les auteurs ont montre´ par la suite que les tables ILDM et les flammes laminaires de pre´me´lange
donnaient les meˆmes caracte´ristiques dans le domaine des hautes tempe´ratures. La tabulation de
la chimie a` l’aide de flammes laminaires est pertinent sur l’ensemble du domaine d’inflammabilite´
et de tempe´rature. L’approche FPI a e´te´ retenue pour une partie des calculs pre´sente´s dans cette
the`se.
Un ensemble de flammes laminaires de pre´me´lange, posse´dant des richesses diffe´rentes, est
calcule´ graˆce a` un code de chimie de´taille´, ici Cantera [34]. La re´ponse chimique de ces flammes
est ensuite tabule´e a` l’aide de la variable de progre`s C et de la fraction de me´lange Z.
La figure 3.2 repre´sente la tempe´rature pour trois flammes de pre´me´lange, qui sont ensuite
stocke´es sous forme de table. Une flamme correspond a` une ligne verticale, et toute la gamme
de richesse est explore´e sur l’axe horizontal. Chaque flamme est inde´pendante et la carte donne
une indication de l’e´volution de la tempe´rature de flamme en fonction de la richesse.
L’utilisation de cette me´thode permet de transporter uniquement deux variables, Z et YC au
lieu de transporter chaque espe`ce. De plus, par construction, le scalaire Z est un scalaire passif :
aucun terme source n’apparait donc dans son e´quation de transport.
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Fig 3.2 – Principe de la me´thode de tabulation FPI. Calcul de flammes 1D laminaires, puis
mise en donne´es sous forme de tables. Repre´sentation T = f(Z,C) pour une table comprenant
80 flammelettes.
Les e´quations de transport de Z et YC remplacent l’e´quation (3.16),
∂ρZ
∂t
+
∂ρuiZ
∂xi
=
∂
∂xi
(
ρDZ
∂Z
∂xi
)
, (3.128)
∂ρYC
∂t
+
ρuiYC
∂xi
=
∂
∂xi
(
ρDYC
∂YC
∂xi
)
+ ω˙YC . (3.129)
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L’approche Low-Mach permet de de´coupler l’e´quation de transport de l’enthalpie sensible
du syste`me. Le syste`me est conside´re´ comme adiabatique, l’e´quation de transport de l’enthalpie
sensible (3.15) se de´couple du syste`me et n’a plus besoin d’eˆtre re´solue. Le lien entre la thermo-
dynamique et les variables du fluide est re´alise´ graˆce a` une e´quation d’e´tat et a` la table chimique.
En ge´ne´ral, l’e´quation des gaz parfaits est retenue,
P0 = ρrT . (3.130)
La chimie tabule´e pre´sente l’avantage de ne transporter que deux variables pour repre´senter
l’ensemble des espe`ces, ce qui implique un temps de calcul relativement rapide. Cependant, elle
pre´sente certains inconve´nients.
Premie`rement, vu que seules deux variables sont transporte´es, uniquement deux coefficients
de diffusion sont utilise´s, un pour la variable de progre`s et un pour la fraction de me´lange. La
diffusion de chaque espe`ce n’est alors pas conside´re´e et la diffusion diffe´rentielle ne peut pas
eˆtre prise en compte et observe´e de manie`re correcte. Celle-ci est pourtant ine´vitable lors d’une
combustion. En effet, plusieurs espe`ces chimiques ainsi que des radicaux sont pre´sents dans la
flamme. Toutes ces espe`ces ne posse`dent pas la meˆme vitesse de diffusion, et n’e´voluent pas de
la meˆme manie`re a` travers la flamme. Pour prendre en compte cette diffusion diffe´rentielle, des
modifications doivent eˆtre apporte´es aux me´thodes de tabulation [126].
Deuxie`mement, la chimie tabule´e est connue pour ne pas re´pondre correctement aux effets
de courbure [176].
Le troisie`me point, qui est le plus limitant dans ce travail de the`se, est qu’une table chimique
renvoie a` une composition unique pour une valeur de la fraction de me´lange et une valeur de
la variable de progre`s. Il n’est pas possible actuellement de prendre en compte des me´langes de
composition ou de tempe´rature diffe´rentes graˆce a` la chimie tabule´e. Il faudrait alors rajouter
des parame`tres et effectuer des validations pour chaque nouvelle entre´e.
3.6 Introduction a` la turbulence
Les e´coulements pre´sents dans la plupart des applications industrielles telles que les turbines
a` gaz ou les moteurs a` combustion interne sont qualifie´s de fortement turbulents. La turbulence
se traduit par des champs de vitesse fluctuants de manie`re ale´atoire, ainsi que par la pre´sence
d’une grande gamme de tourbillons. Les e´quations introduites dans la section 3.2.1 correspondent
a` une re´solution exacte et instantane´e de l’e´coulement. Nous avons vu que pour des raisons de
temps de calcul, il e´tait ne´cessaire, dans le cas de la chimie de´taille´e, d’impliciter la re´solution
des termes sources chimiques qui ame`ne des e´chelles temporelles extreˆmement petites. Dans le
cas d’un e´coulement turbulent, une multiplicite´ d’e´chelles spatiales apparaˆıt.
Afin d’avoir une meilleure ide´e de l’e´tendue de ces e´chelles, les principaux nombres ca-
racte´ristiques de la turbulence sont pre´sente´s. Dans un second temps, les diffe´rentes me´thodes
permettant de mode´liser la turbulence sont e´nume´re´es.
3.6.1 Echelles et nombres caracte´ristiques de la turbulence
Le crite`re de´terminant pour savoir si un e´coulement est laminaire ou turbulent est le nombre
de Reynolds. Ce dernier repre´sente le rapport entre les forces d’inertie et les forces visqueuses,
Re =
ρuL
µ
=
uL
ν
, (3.131)
ou` u et L repre´sentent respectivement une vitesse et une taille caracte´ristique, µ et ν sont
les viscosite´s dynamique et cine´matique du fluide.
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En dessous d’un certain nombre de Reynolds, nomme´ Reynolds critique, l’e´coulement est
dit laminaire. Dans ce cas, les forces d’inertie sont trop faibles pour perturber la dynamique
de l’e´coulement. Au dela` de ce Reynolds critique, les e´coulements turbulents apparaissent. La
transition entre les diffe´rents e´tats ne se fait pas pour un nombre de Reynolds pre´cis, elle de´pend
de plus de la ge´ome´trie du domaine dans lequel le fluide e´volue, voire des conditions de rugosite´
des parois.
Un e´coulement turbulent est compose´ d’une multitude de tourbillons de tailles diverses. Ces
structures tourbillonnaires se de´finissent a` l’aide de leur e´tat e´nerge´tique. En effet, un transfert
d’e´nergie se produit des plus grandes e´chelles, qui sont les plus e´nerge´tiques, vers les plus petites.
Ce principe de cascade e´nerge´tique a e´te´ introduit par Richardson [158] et Kolmogorov [97] et
est illustre´ sur la figure 3.3.
Fig 3.3 – Principe de la cascade e´nerge´tique, extrait de [155].
Trois groupes de structures se distinguent, de´finis par des e´chelles diffe´rentes. Tout d’abord,
la plus grande e´chelle, lt, est appele´e e´chelle inte´grale (car elle est de´finie a` partir de l’inte´grale
de la fonction d’autocorre´lation spatiale du signal de vitesse) et est peu affecte´e par la viscosite´.
Elle correspond a` l’e´chelle macroscopique de l’e´coulement et est lie´e aux grandes structures
anisotropes. A l’aide de lt, un nouveau nombre de Reynolds, note´ Reynolds turbulent, comparant
le transport turbulent aux forces visqueuses est de´fini,
Ret =
u′tlt
ν
, (3.132)
avec u′t correspondant a` la vitesse caracte´ristique des fluctuations.
Ensuite, la zone inertielle regroupe l’ensemble des e´chelles interme´diaires du spectre. Ces
e´chelles assurent le transfert d’e´nergie des plus grandes vers les plus petites e´chelles. L’e´chelle
de Taylor, λ, se situe dans cette zone. Cette e´chelle peut eˆtre interpre´te´e comme la distance
parcourue par un tourbillon de l’e´chelle de Kolmogorov durant une rotation d’un tourbillon de
grande e´chelle.
Pour finir, l’e´chelle de Kolmogorv, ηk, caracte´rise la taille des plus petites structures pre´sentes
dans l’e´coulement,
ηk ≈
(ν
ǫ
)1/4
, (3.133)
avec ǫ le taux de dissipation de l’e´nergie cine´tique de la turbulence.
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Cette e´chelle est purement dissipative et ne de´pend plus de l’e´nergie. Tout comme la taille
caracte´ristique des tourbillons, l’e´chelle de vitesse diminue aussi le long de la cascade. Un nombre
de Reynolds caracte´ristique de l’e´chelle de Kolmogorov apparaˆıt alors,
Rek =
u′kηk
ν
≈ 1 . (3.134)
Le rapport entre l’e´chelle inte´grale et l’e´chelle de Kolmogorov est donne´ par :
lt
ηk
= O(Re
3/4
t ) . (3.135)
Cette dernie`re e´quation montre l’e´tendue des e´chelles de la turbulence et illustre parfaitement
la difficulte´ nume´rique a` repre´senter correctement l’ensemble des e´chelles de manie`re pre´cise. Par
conse´quent, des me´thodes de re´solution plus ou moins pre´cises de la turbulence pour les e´quations
aux de´rive´es partielles re´gissant un fluide re´actif ont e´te´ de´veloppe´es. Celles-ci sont explicite´es
dans la section suivante.
3.6.2 Mode´lisation de la turbulence
3.6.2.1 DNS-LES-RANS
Plusieurs approches nume´riques permettant une re´solution des e´quations de Navier-Stokes
plus ou moins pre´cise ont e´te´ de´veloppe´es au cours de ces dernie`res anne´es. Celles-ci sont
repre´sente´es de manie`re sche´matique sur la figure 3.4.
Fig 3.4 – Repre´sentation des trois niveaux de re´solution des e´quations de Navier-Stokes, extrait
de Roux [163].
La premie`re approche correspond a` la plus pre´cise, et est nomme´e Simulation Nume´rique
Directe (DNS). Cette approche est repre´sente´e sur l’image de droite. Dans ce type de simulation,
l’ensemble des e´chelles spatiales et temporelles pre´sentes dans la turbulence est re´solu. Il s’agit
d’une approche relativement couˆteuse, limite´e actuellement a` des codes de recherche et a` des
ge´ome´tries simples de petite taille ou a` des simulations en deux dimensions [76, 206].
La deuxie`me technique nomme´e LES pour Simulations aux Grandes Echelles, situe´e sur
l’image centrale, mode´lise les petites e´chelles de la turbulence et re´sout directement les plus
grandes e´chelles. L’e´criture des mode`les suppose que l’e´chelle de coupure entre les e´chelles
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re´solues et les e´chelles mode´lise´es se situe dans la gamme des e´chelles inertielles. Les e´quations
de Navier-Stokes sont filtre´es et des mode`les de sous-mailles sont introduits. La re´solution des
grandes e´chelles permet une bonne description du me´lange, parame`tre cle´ de la combustion. Cette
approche a d’abord e´te´ de´veloppe´e dans le cadre d’e´coulements non re´actifs [107, 145, 166] puis
a tre`s vite e´te´ reprise dans le domaine de la mode´lisation de la combustion [149, 148, 194]. Cette
approche est celle adopte´e dans le code de calcul YALES2.
La dernie`re approche est en re´alite´ la plus ancienne. En effet, les deux approches pre´ce´dentes
sont rendues possibles graˆce a` la puissance des calculateurs actuels. Historiquement, seul un
suivi des valeurs moyenne´es des e´coulements e´tait re´alisable. Il s’agit de la me´thode RANS
pour Reynold Averaged Navier-Stokes. Cette approche est repre´sente´e sur le cadran gauche de
la figure 3.4. De nombreuses e´tudes acade´miques et industrielles ont pu eˆtre re´alise´es graˆce a`
celle-ci [99, 123]. Les re´sultats obtenus sont satisfaisants en terme de position de flamme ou de
re´partition d’air. Des limitations apparaissent lors de l’introduction de phe´nome`nes instation-
naires tels que l’allumage d’un me´lange air/carburant.
Dans ces deux dernie`res techniques, les e´quations de Navier-Stokes sont filtre´es. Des termes
non ferme´s apparaissent et des mode`les sont ne´cessaires a` leur fermeture.
Il est clair que la pre´cision de la re´solution et le temps de calcul pour re´soudre les e´quations
sont e´troitement lie´s. Une turbulence moins re´solue pre´sente l’avantage non ne´gligeable d’un
calcul plus rapide ainsi que la possibilite´ de simuler des domaines plus grands. Cependant, un
certain nombre d’informations est perdu. Le type de re´solution choisi pour une simulation de´pend
fortement du caracte`re des re´sultats souhaite´s.
3.6.2.2 Mode`les de turbulence
Lors du filtrage des e´quations pour l’approche LES, des termes dits de sous-maille appa-
raissent. Ces termes sont non-ferme´s et ne´cessitent l’utilisation de mode`les approprie´s. Avant de
pre´senter ces termes, il est ne´cessaire d’introduire certaines notions. Tout d’abord, la moyenne
de Reynolds, f¯ , d’une grandeur physique f ,
f = f¯ + f ′ , (3.136)
ou` f¯ et f ′ correspondent respectivement a` la valeur moyenne´e et aux fluctuations de f .
La seconde notion est la moyenne de Favre,
f˜ =
ρf
ρ¯
. (3.137)
Le tenseur des contraintes de sous-maille s’e´crit alors,
tij = ρ¯(u˜iuj − u˜iu˜j) . (3.138)
Un des premiers mode`les pour mode´liser ce terme a e´te´ propose´ par Smagorinsky [173] en
1963 et repose sur l’hypothe`se de Boussinesq [25],
tij − 1
3
δijtkk = −µt
(
∂u˜i
∂xj
+
∂u˜j
∂xi
)
= −2µtS˜ij , (3.139)
avec µt une viscosite´ dynamique turbulente et νt = µt/ρ la viscosite´ cine´matique turbulente.
La notion de viscosite´ turbulente sera pre´sente dans de nombreux mode`les de sous-maille.
Le mode`le de Smagorinsky est base´ sur l’hypothe`se d’e´quilibre entre production et dissi-
pation d’e´nergie cine´tique au niveau de l’e´chelle de filtrage. La turbulence est ici conside´re´e
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uniquement comme un phe´nome`ne dissipatif. Dans son mode`le, l’expression de νt fait apparaˆıtre
une constante, de´pendante des configurations e´tudie´es.
Afin d’ame´liorer ce mode`le, Germano [63] propose une de´termination dynamique de la
constante. Il tire en effet partie de la connaissance des e´chelles re´solues pour e´valuer les flux
de sous-maille.
Ce mode`le semble vraiment efficace dans une large gamme d’applications. Il peut cepen-
dant introduire des difficulte´s nume´riques lorsque la constante devient ne´gative. Le mode`le de
Smagorinsky dynamique a e´te´ adopte´ pour les travaux pre´sente´s dans ce manuscrit.
D’autres mode`les pour la viscosite´ turbulente ont e´te´ propose´s par Nicoud et al. [129] et
Vreman [195]. La turbulence n’e´tant pas au cœur de cette the`se, le lecteur est amene´ a` se re´fe´rer
aux re´fe´rences bibliographiques pour obtenir une description comple`te de ces mode`les.
3.6.2.3 Mode´lisation de la combustion turbulente
Afin de pouvoir pre´senter le mode`le de combustion turbulente utilise´ au cours de ces tra-
vaux de the`se, un bref re´capitulatif des diffe´rentes techniques servant a` mode´liser la combustion
turbulente est ici rapporte´. Ces techniques se classent en trois cate´gories [193] :
— l’approche ge´ome´trique : le front de flamme est ici conside´re´ comme une surface ge´ome´trique
tre`s fine et mobile dans l’espace physique. Cette approche est ge´ne´ralement retenue lors
de l’e´tude des flammes turbulentes pre´me´lange´es. Plusieurs me´thodes se distinguent au
sein de cette cate´gorie : la me´thode de la G-equation [147, 203], les approches de flammes
e´paissies [30, 105] et les mode`les a` densite´ de surface de flamme [22, 116] ;
— l’approche base´e sur l’analyse du me´lange turbulent : dans cette approche, le taux de re´-
action est controˆle´ par le me´lange turbulent, de´crit en terme de taux de dissipation
scalaire [27]. Les petites e´chelles du taux de dissipation des espe`ces controˆlent le me´lange
des re´actifs. Par conse´quent, elles jouent un roˆle dominant pour la mode´lisation de la
combustion. Cette approche est possible lorsque le temps caracte´ristique de la turbulence
est tre`s e´leve´ par rapport au temps caracte´ristique chimique ;
— l’approche statistique en un point : les champs scalaires sont collecte´s et analyse´s en
chaque point puis de´crits a` l’aide de fonction densite´ de probabilite´ (PDF).
Le mode`le utilise´ au cours de cette the`se fait partie de l’approche statistique. Une description
de´taille´e est donne´e dans la section suivante.
3.6.3 Prise en compte de la turbulence dans la mode´lisation de la chimie
3.6.3.1 Mode`le PCM-FPI
Que ce soit avec l’approche RANS ou l’approche LES, il est ne´cessaire de mode´liser l’ensemble
ou certaines des e´chelles de la turbulence. Le mode`le Presumed Conditional Moments (PCM)
est propose´ dans ce but. Ce mode`le permet de lier la chimie et la turbulence et est associe´ a` la
me´thode FPI pre´sente´e pre´ce´demment. Il a e´te´ applique´ avec succe`s dans des calculs RANS [57,
192] avant d’eˆtre utilise´ en LES [49, 61].
Cette me´thode appartient a` l’approche statistique, par conse´quent, les termes sources doivent
eˆtre mode´lise´s a` l’aide de fonction densite´ de probabilite´ (PDF). La forme de ces PDF de´pend de
la fonction choisie pour leur mode´lisation ainsi que de la re´solution du calcul. Dans l’approche
RANS, la PDF pre´sente deux pics de probabilite´s aux valeurs 0 et 1. La PDF de Z traduit
alors des alternances entre carburant et oxyge`ne. De l’autre coˆte´, la PDF de C correspond aux
variations entre gaz frais et gaz bruˆle´s. Dans l’approche LES, les fluctuations de sous-maille sont
mises sous la forme d’une cloche gaussienne qui rend compte de la re´partition de la variable dans
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la sous-maille. La fonction β [26, 70] est la fonction mathe´matique la plus couramment utilise´e
pour mode´liser les PDF de scalaire.
Les termes sources filtre´s s’e´crivent de la manie`re suivante :
˜˙ωk = ∫ C∗=1
C∗=0
∫ Z∗=1
Z∗=0
ω˙kP˜ (Z
∗,C∗)dZ∗dC∗ , (3.140)
ou` P˜ (Z∗,C∗) correspond a` la fonction densite´ de probabilite´ jointe de Z et C.
L’avantage d’exprimer le terme source en fonction de C et non de Yc re´side dans le fait que
la probabilite´ conditionne´e P (C∗|Z∗) est peu de´pendante de la fraction de me´lange [191], ce qui
permet de poser l’hypothe`se suivante :
P (C∗|Z∗) ≈ P (C∗) . (3.141)
En de´composant de fac¸on exacte P˜ (Z∗,C∗), on obtient :
P˜ (Z∗,C∗) = P (C∗|Z∗)× P (Z∗) , (3.142)
ce qui permet d’obtenir,
P˜ (Z∗,C∗) = P (C∗)× P (Z∗) . (3.143)
Les termes sources filtre´s s’expriment a` l’aide de deux PDF inde´pendantes,
˜˙ωk = ∫ C∗=1
C∗=0
∫ Z∗=1
Z∗=0
ω˙k(Z
∗,C∗)P (C∗)P (Z∗)dZ∗dC∗ . (3.144)
La forme des PDF doit maintenant eˆtre pre´cise´e. L’objectif e´tant ici de faire de la LES tre`s
re´solue, on supposera que les mailles sont suffisamment fines pour ne´gliger les variations de la
fraction de me´lange au sein d’une maille. Par conse´quent, la PDF de Z est pre´sume´e a` l’aide
d’une fonction de Dirac. Les variations de la variable de progre`s s’effectuent a` plus petite e´chelle
et une fonction β est alors choisie. Celle-ci est parame´tre´e a` l’aide des deux premiers moments
de la variable,
P (C) =
Ca−1(1− C)b−1∫ 1
0 (C
∗ − 1)a−1(1− C∗)b−1dC∗
, (3.145)
avec pour les coefficients a et b,
a = C˜
(
1
SC
− 1
)
et b = a
(
1
C˜
− 1
)
. (3.146)
Un nouveau terme, SC , appele´ facteur de se´gre´gation apparaˆıt dans la formulation de a. Il
s’agit de la variance normalise´e,
SC =
C˜2 − C˜C˜
C˜(1− C˜) . (3.147)
Celle-ci peut eˆtre formule´e a` l’aide de plusieurs mode`les. Tout d’abord, le mode`le du gra-
dient [124],
SC =
CS∆|∇C˜|
C˜(1− C˜) , (3.148)
ou` CS repre´sente la constante du mode`le et ∆ la taille du filtre. Ce mode`le est bien adapte´
pour des simulations mal re´solues. Lorsque la simulation devient tre`s re´solue, il est pre´fe´rable
d’utiliser la variance base´e sur la loi de me´lange [124, 138],
SC =
CS∆
2|∇C˜|2
C˜(1− C˜) . (3.149)
Une nouvelle entre´e, SC , est ajoute´e a` la table laminaire pour prendre en compte les fluc-
tuations de sous-maille.
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3.6.3.2 F-TACLES
Plus re´cemment, une nouvelle approche de chimie tabule´e a e´te´ de´veloppe´e par Fiorina
et al [58]. En effet, la chimie tabule´e par la me´thode PCM-FPI ne semble pas eˆtre adapte´e
lorsqu’une de´ge´ne´rescence laminaire se produit, c’est-a`-dire que les plissements de sous-maille
disparaissent. Ce re´gime est observe´ lorsque les vitesses de fluctuation de sous-maille deviennent
plus petites que la vitesse laminaire. Dans cette situation, les β-PDF ne garantissent pas une
description correcte du front de flamme filtre´. Afin d’assurer une bonne pre´diction de la vitesse
de flamme laminaire du front de flamme filtre´, la me´thode Filtered Tabulated Chemistry for
LES (F-TACLES) est propose´e.
Dans cette me´thode les flammes mono-dimensionnelles sont filtre´es avant d’eˆtre stocke´es dans
la table. La taille du filtre et la variable de progre`s sont alors les entre´es principales. Afin de
prendre en compte les structures turbulentes, certains termes sont multiplie´s par un facteur de
plissement correspondant au rapport de la vitesse turbulente sur la vitesse laminaire de flamme.
3.7 Extension a` la combustion stratifie´e
Un e´tat de l’art sur la combustion stratifie´e a e´te´ re´alise´ dans le chapitre pre´ce´dent. De
nombreuses e´tudes ont e´te´ effectue´es en prenant en compte diffe´rentes mode´lisations de la chimie.
Un bref re´capitulatif de ces e´tudes est donne´ ci-apre`s.
La prise en conside´ration de l’hypothe`se de flammelettes lors d’e´tude de flammes stratifie´es
constitue le point essentiel de la strate´gie. L’approche de flammelette a e´te´ introduite par Pe-
ters [140]. En effet, contrairement aux flammes laminaires, les flammes turbulentes posse`dent de
nombreuses structures. L’e´laboration de diagrammes fonction des caracte´ristiques principales de
la flamme, a` savoir l’e´chelle inte´grale, l’e´nergie cine´tique turbulente ou encore le taux de dissi-
pation permet de classer les diffe´rentes structures existantes. Le diagramme propose´ par Peters
Fig 3.5 – Diagramme de combustion pre´me´lange´e turbulente propose´ par Peters [141].
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[141] est repre´sente´ sur la figure 3.5.
L’hypothe`se de flammelettes correspond au re´gime des flammes plisse´es et revient a` suppo-
ser que la zone de re´action est suffisamment fine pour correspondre localement a` des flammes
laminaires : la structure de flamme est plus fine que l’ensemble des e´chelles de turbulence. Cette
approche permet une mode´lisation de la chimie de´taille´e a` l’aide d’une table chimique.
Concernant la combustion stratifie´e, des e´tudes re´alise´es en simulation nume´rique directe [77,
150, 79] ont montre´ la validite´ de cette hypothe`se pour des flammes stratifie´es. De ce fait, les
mode`les utilise´s pour de´crire les flammes de pre´me´lange a` l’aide de cette hypothe`se ont e´te´
e´tendus pour eˆtre applicables aux flammes stratifie´es.
En effet, des e´tudes mene´es re´cemment [51, 101] concernaient ce type de flammes : ces e´tudes
e´tendent aux flammes stratifie´es des mode`les existants pour les flammes de pre´me´lange [59, 100].
Le mode`le FGM a lui aussi e´te´ e´tendu aux flammes de diffusion et surtout aux flammes
partiellement pre´me´lange´es [127]. Auzillon et al [9] proposent une extension de la me´thode F-
TACLES. La stratification est ici vue a` tre`s petite e´chelle, elle fait partie de la mode´lisation de
sous-maille.
Le mode`le G-equation a aussi e´te´ utilise´ pour re´aliser des simulations LES de flammes stra-
tifie´es [162]. Dans cette e´tude, le suivi de la flamme par level-set (ou me´thode des lignes ou
surfaces de niveau) est couple´ a` une variable de progre`s transporte´e afin de prendre en compte
les effets dus a` la stratification [95].
La diversite´ des mode`les utilise´s pour la combustion stratifie´e ne manque pas. En effet, le
mode`le de densite´ de surface de flamme a aussi e´te´ teste´ [154].
Les me´thodes nume´riques utilise´es pour les simulations effectue´es dans ce manuscrit viennent
d’eˆtre pre´sente´es. Mener a` bien une simulation n’est pas une taˆche aise´e. Cependant, le post-
traitement des re´sultats obtenus est tout aussi important pour une compre´hension pertinente
des phe´nome`nes physiques. Dans cette the`se, beaucoup d’analyses porteront sur la vitesse de
flamme. Cette notion est pre´cise´e dans la section suivante.
3.8 Vitesses de flamme
La vitesse de flamme varie en fonction du milieu au sein duquel la flamme e´volue, qu’il soit
laminaire ou turbulent, ou encore homoge`ne ou he´te´roge`ne. Elle constitue une caracte´ristique
essentielle de la flamme. Le terme ”vitesse de flamme” n’e´tant pas de´nue´ d’ambigu¨ıte´, une partie
de cette the`se sera consacre´e a` pre´ciser cette notion.
Pour une flamme mono-dimensionnelle en propagation libre, la vitesse de flamme, sL, peut
classiquement se de´finir comme la vitesse a` laquelle la flamme, ici conside´re´e comme une interface,
se de´place relativement aux gaz frais.
Cependant, selon le re´fe´rentiel choisi, la description de la propagation d’un front de flamme
dans un milieu ne´cessite la prise en compte de plusieurs vitesses. La figure 3.6 sche´matise les
diffe´rentes vitesses qui seront pre´cise´es dans cette section.
La flamme est conside´re´e comme une interface gaz frais/gaz bruˆle´s, de´finie par exemple pour
une certaine iso-tempe´rature θF . En tout point de la flamme, il est possible de de´finir le vecteur
normal local, dirige´ dans l’exemple des gaz bruˆle´s vers les gaz frais, et donne´ par la direction du
gradient local de tempe´rature :
n = − ∇θ|∇θ| , (3.150)
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Fig 3.6 – Sche´ma des vitesses de flamme, extrait de [149].
avec θ la tempe´rature re´duite.
Sur la figure 3.6, trois vitesses locales peuvent eˆtre de´finies.
Premie`rement, la vitesse locale du fluide u dans le re´fe´rentiel du laboratoire fixe. Cette vitesse
est de´pendante du milieu dans lequel la flamme e´volue.
Deuxie`mement la vitesse de de´placement. Elle e´quivaut a` la vitesse du front de flamme
relativement au fluide, c’est-a`-dire a` la diffe´rence entre la vitesse du fluide u et la vitesse du
front de flamme w,
sd = (w − u).n = sa − u.n . (3.151)
La troisie`me vitesse dite vitesse absolue apparaˆıt dans cette dernie`re e´quation. Elle est la
plus simple a` mesurer et correspond a` la vitesse du front de flamme relativement a` un re´fe´rentiel
fixe. Cette vitesse est normale au front de flamme et sa valeur est fonction de l’iso-tempe´rature
choisie,
sa = w.n . (3.152)
Les vitesses pre´sente´es ci-dessus sont locales. Cependant, une notion globale pour la vitesse
de flamme peut e´galement eˆtre introduite.
La vitesse de consommation, qui repre´sente la vitesse a` laquelle les re´actifs sont bruˆle´s, est
calcule´e graˆce a` l’inte´grale du terme source au travers de la flamme, soit :
sc = − 1
ρ1YF,1
∫ +∞
−∞
ω˙F dn , (3.153)
ou` l’indice 1 fait re´fe´rence aux gaz frais. Le terme ρ1 correspond donc a` la densite´ des gaz
frais et YF,1 a` la fraction massique de fuel dans ceux-ci.
Si sa de´finition de la vitesse laminaire est simple a` comprendre, la mesurer n’est pas e´vident.
De nombreuses configurations sont utilise´es pour mesurer la vitesse de flamme laminaire, en
particulier les flammes a` contre-courant [52], les flammes sphe´riques en expansion [175] et les
flammes planes adiabatiques stabilise´es [24]. Dans la section suivante, la flamme plane laminaire
est tout d’abord pre´sente´e. La flamme sphe´rique en expansion est ensuite e´tudie´e afin de mieux
illustrer les notions des diffe´rentes vitesses.
3.8.1 Vitesses d’une flamme plane laminaire non e´tire´e
La vitesse d’une flamme plane laminaire mono-dimensionnelle se propageant librement est
la vitesse de re´fe´rence de toutes les e´tudes portant sur la combustion. Elle est note´e s0L. Ce
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cas repre´sente le cas le plus simple. De`s lors qu’une vitesse d’entre´e du fluide est ajoute´e, les
diffe´rentes notions de vitesse prennent sens. Un tel cas est sche´matise´ sur la figure 3.7.
La flamme e´volue ici dans un milieu ayant une vitesse d’entre´e u1. Cette vitesse e´tant
diffe´rente de la vitesse laminaire, la flamme se de´place dans le re´fe´rentiel du laboratoire. Si
n est le vecteur normal dirige´ des gaz bruˆle´s vers les gaz frais, alors n = −x. La vitesse d’entre´e
du fluide s’e´crit : u1 = −u1n. Dans cet exemple, la vitesse du fluide est prise infe´rieure a` s0L.
Par conse´quent, le front de flamme se de´cale progressivement vers la gauche ou` se situent les
gaz frais. La vitesse d’entre´e implique que son mouvement est ralenti par rapport a` une flamme
en propagation libre.
La flamme n’e´tant pas e´paissie ou amincie au cours du temps 1, toutes les iso-tempe´ratures
e´voluent a` la meˆme vitesse absolue. En reprenant les notations de la section 3.8, les valeurs des
diffe´rentes vitesses sont obtenues :
w = (s0L − u1).n , (3.154)
et donc
sa = s
0
L − u1 , (3.155)
qui est positif.
Fig 3.7 – Sche´ma d’une flamme plane laminaire ayant une vitesse d’entre´e u1.
La vitesse du fluide en entre´e est connue mais il est important de pouvoir de´terminer la
vitesse du fluide en tout point du domaine.
L’e´quation de continuite´ dit que le flux massique est conserve´ dans l’espace et est e´gal au
flux d’entre´e. Dans le re´fe´rentiel de la flamme,
ρ(u−w).n = ρ1(u1 −w).n . (3.156)
La vitesse du fluide en chaque point s’en de´duit selon,
u = −u.n = −sa + (u1 + sa)ρ1
ρ
= u1 + s
0
L
(
ρ1
ρ
− 1
)
. (3.157)
Le fluide passe de la vitesse u1 a` u1+s
0
L (ρ1/ρ− 1) en acce´le´rant a` travers le front de flamme.
1. Il s’agit d’une solution en onde progressive des e´quations de bilan 1D.
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La vitesse de de´placement mesure la diffe´rence entre la vitesse absolue de la flamme et celle
du fluide,
sd = sa − u.n = s0L
ρ1
ρ
. (3.158)
3.8.2 Vitesses d’une flamme sphe´rique en expansion
Une seconde e´tude acade´mique permettant d’observer et de comprendre les vitesses de
flamme est la flamme sphe´rique en expansion. Le sche´ma de cette flamme est repre´sente´ sur
la figure 3.8.
Fig 3.8 – Sche´ma d’une flamme sphe´rique en expansion a` pression constante. r(t) est le rayon
au niveau du front de flamme. Extrait de [149].
Cette configuration pre´sente en effet l’avantage, a` pression constante, d’avoir un taux d’e´ti-
rement variant de manie`re continue. Par conse´quent, il est possible de remonter a` la vitesse de
flamme laminaire. En effet, l’e´tirement d’une flamme est donne´ par [32, 121] :
κ =
1
A
dA
dt
, (3.159)
ou` A est la surface de flamme.
Cette expression, pour une flamme sphe´rique a` pression constante devient,
κ =
2
r
dr
dt
. (3.160)
Dans ce dispositif, le fluide et le front de flamme sont en mouvement. Afin de pouvoir e´tudier
aise´ment les vitesses de flamme, une hypothe`se supple´mentaire est introduite : l’e´paisseur de la
flamme est suppose´e nulle. Cette hypothe`se forte permet de de´terminer sans difficulte´ la vitesse
du fluide et celle de la flamme et ainsi de retrouver de manie`re analytique les diffe´rentes vitesses
de flamme.
Si Yp de´signe la fraction massique des gaz bruˆle´s, son e´quation de conservation est donne´e,
en reprenant les notations de l’e´quation (3.6), par :
∂ρYp
∂t
+
∂
∂xi
(ρ(ui + Vp,i)Yp) = ω˙p . (3.161)
Les gaz bruˆle´s sont conside´re´s comme inertes a` l’inte´rieur de la sphe`re et absents en dehors :
les flux diffusifs et convectifs des gaz bruˆle´s sont nuls pour R = 0 et R = ∞. En e´crivant
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l’e´quation pre´ce´dente (3.161) en coordonne´es sphe´riques, puis en l’inte´grant entre le centre de
la flamme, R = 0, et l’extre´mite´ du domaine, R =∞, l’e´quation suivante est obtenue :
d
dt
(∫ ∞
0
ρYpdV
)
=
∫ ∞
0
ω˙pdV . (3.162)
L’e´quation de conservation de l’espe`ce k, e´crite dans le re´fe´rentiel de la flamme, pour une
flamme e´voluant dans une direction unique x s’e´crit :
ρ1(Yk,1 − Yk,2)sc = −
∫ +∞
−∞
ω˙kdx , (3.163)
ou` l’indice 1 correspond aux gaz frais et l’indice 2 aux gaz bruˆle´s. Les flux diffusifs sont
suppose´s nuls aux extre´mite´s du domaine.
Pour la fraction massique des produits, cette e´quation devient :
ρ1Yp,2sc =
∫ +∞
−∞
ω˙pdx . (3.164)
Dans le cas d’une flamme sphe´rique en expansion, la flamme e´volue le long du rayon. En
passant l’e´quation (3.162) en coordonne´es sphe´riques, il vient∫ ∞
0
ω˙pdV = 4πr(t)
2
∫ ∞
0
ω˙pdr = 4πr(t)
2ρ1scYp,2 . (3.165)
Le terme de gauche de l’e´quation (3.162) correspond a` l’inte´grale de la masse sur le volume.
Puisque la flamme est conside´re´e comme une interface, la masse de gaz bruˆle´s se re´duit a`∫ ∞
0
ρYpdV = ρ2Y
2
p
4π
3
r(t)3 . (3.166)
En regroupant les e´quations (3.165) et (3.166) la vitesse de consommation s’exprime selon
sc =
ρ2
ρ1
d
dt
r(t) . (3.167)
La premie`re vitesse locale apparaˆıt dans cette e´quation. En effet, la vitesse absolue correspond
a` la vitesse a` laquelle la flamme se de´place par rapport au laboratoire, et vaut
sa =
dr
dt
. (3.168)
L’objectif consiste maintenant a` calculer la vitesse de de´placement, sd. Sous l’hypothe`se de
flamme d’e´paisseur nulle, il est aise´ de de´terminer la vitesse du fluide dans le domaine. En effet,
une flamme sphe´rique en expansion dans un milieu homoge`ne est ici e´tudie´e. La vitesse du fluide
est nulle pour tout rayon infe´rieur a` celui du front de flamme : R < r(t), u(r) = 0. Pour R > r(t),
la vitesse du fluide est e´value´e graˆce a` l’inte´gration de l’e´quation de continuite´ entre le centre
du noyau de gaz bruˆle´s, r = 0, et un rayon quelconque R. L’e´quation de conservation de la
masse exprime que la variation de masse totale au sein d’une sphe`re de rayon R est e´gale au
flux massique de gaz frais pousse´s en dehors de la sphe`re,
d
dt
(
4
3
πρ2r(t)
3 +
4
3
πρ1(R
3 − r(t)3)
)
= −4πR2ρ1u(R) . (3.169)
Pour tout rayon R > r(t), la vitesse u du fluide est donne´e par :
u(R) =
(
r(t)
R
)2(
1− ρ2
ρ1
)
d
dt
r(t) . (3.170)
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Cette expression pour la vitesse permettra d’initialiser les simulations nume´riques de flamme
sphe´rique en expansion.
Au niveau du front de flamme, la vitesse du fluide est discontinue. Il s’agit aussi du lieu
ou` la vitesse du fluide est maximale. Si cette localisation est choisie pour de´crire la vitesse de
de´placement de la flamme, l’expression suivante est obtenue :
sd = sa − u = ρ2
ρ1
d
dt
r(t) . (3.171)
Dans ce cas particulier, la vitesse de de´placement est e´gale a` la vitesse de consommation.
3.8.3 Vitesse turbulente
La turbulence modifie la nature de l’e´coulement. La vitesse de flamme est fortement impacte´e
par celle-ci. Afin de mieux appre´hender la notion de vitesse turbulente, un front de flamme
turbulent est sche´matise´ sur la figure 3.9. Dans ce cas ide´alise´, la vitesse du fluide u est constante
et peut eˆtre divise´e en une partie moyenne u¯ et une partie fluctuante u′.
Fig 3.9 – Sche´ma d’une flamme de pre´me´lange turbulente se propageant dans un conduit avec
une vitesse de fluide constante, extrait de [142].
Le front de flamme est repre´sente´ par la surface AT . Peters, dans son livre sur la combustion
turbulente [142], propose une relation liant le de´bit massique m˙ traversant ce front au flux
massique traversant la surface fixe A d’un front ide´al non de´forme´,
m˙ = ρusLAT = ρusTA , (3.172)
avec sL la vitesse de flamme laminaire, sT la vitesse de flamme turbulente et ρu la densite´
des gaz frais.
Pour un me´lange homoge`ne ou` la densite´ est constante, il est possible de simplifier l’e´quation
pre´ce´dente,
sT
sL
=
AT
A
. (3.173)
Cette expression permet de lier l’augmentation de la surface du front de flamme (due a` la
turbulence) a` l’augmentation de la vitesse de ce front.
3.9 Conclusion
Dans ce chapitre, les outils de mode´lisation ont e´te´ pre´sente´s. La chimie de´taille´e semble
ne´cessaire a` la simulation de gaz dilue´s par des gaz bruˆle´s. En effet, dans de tels cas, des gaz
de composition et de tempe´rature variables sont pre´sents dans le meˆme domaine. Une descrip-
tion suffisamment pre´cise de ces phe´nome`nes est incontournable. Le proble`me des me´thodes de
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mode´lisation de la chimie est soit une description insuffisante de la cine´tique chimique (sche´mas
globaux), soit une simplification ne permettant pas toutes les configurations, (par exemple une
chimie tabule´e par la me´thode FPI avec deux variables transporte´es). En ce qui concerne
la combustion partiellement pre´me´lange´e, plusieurs techniques ont de´ja` e´te´ utilise´es pour sa
mode´lisation. La me´thode utilise´e dans cette the`se est la me´thode PCM-FPI, nous veillerons a`
ve´rifier que celle-ci est bien adapte´e a` la simulation de telles flammes.
Dans une seconde partie, les notions importantes pour les post-traitements des calculs qui
seront effectue´s dans cette the`se ont e´te´ aborde´es.
Les e´tudes pre´ce´demment re´alise´es sur la combustion stratifie´e ont e´te´ e´voque´es. Les tech-
niques de mode´lisation viennent d’eˆtre expose´es. Ces dernie`res vont maintenant eˆtre applique´es
a` l’e´tude de noyau en expansion dans des milieux stratifie´s.
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Etude de l’expansion d’un noyau de flamme laminaire
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4.1 Introduction
L’objectif principal de cette the`se re´side dans la compre´hension de la propagation d’un front
de flamme dans un milieu dilue´ par des gaz bruˆle´s. La combustion stratifie´e en richesse est
d’abord e´tudie´e, afin d’appliquer les re´sultats trouve´s a` la combustion dilue´e.
Dans ce chapitre, l’e´volution d’un noyau de flamme laminaire est e´tudie´e, aussi bien dans
un milieu homoge`ne que dans un milieu he´te´roge`ne en richesse. Les deux mode`les de chimie
pre´sente´s dans le chapitre 3, a` savoir la chimie tabule´e par la me´thode FPI et la chimie complexe
avec transport des espe`ces et de l’enthalpie sensible sont utilise´s et compare´s. Du au nombre
d’espe`ces transporte´es dans le mode`le de chimie de´taille´e, son utilisation reste relativement
couˆteuse malgre´ toutes les ame´liorations apporte´es au code.
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A l’heure actuelle, ce crite`re rend les simulations en trois dimensions extreˆmement one´reuse
a` re´aliser pour des domaines de´passant quelques millime`tres cube. Par conse´quent, l’e´tude se
limite ici a` des cas mono et bi-dimensionnels. Ce chapitre a aussi pour roˆle de tester la capacite´
de la chimie tabule´e a` pre´dire correctement la combustion stratifie´e.
L’utilisation de la chimie complexe requiert un sche´ma cine´tique semi-de´taille´. L’hydrocar-
bure le plus simple posse´dant un comportement chimique, des vitesses de flamme laminaire
ainsi que des e´paisseurs proches de celles des carburants lourds est le propane [185]. De plus, il
s’agit de l’hydrocarbure utilise´ par S. Balusamy [11], dont les expe´riences sont tre`s proches des
simulations pre´sente´es dans ce chapitre.
Le de´but de ce chapitre est consacre´ a` la mise en place d’un sche´ma cine´tique semi-de´taille´
pour la combustion propane/air. Les conditions des simulations sont ensuite de´taille´es. Puis, une
proce´dure nume´rique permettant l’e´tablissement d’un noyau de flamme physique est propose´e.
Graˆce a` celle-ci, les flammes 1D sont re´alise´es et analyse´es. Le chapitre se poursuit par l’e´tude des
cas 2D ainsi qu’une comparaison 1D-2D. Pour finir, l’influence de l’e´paisseur de la stratification
ainsi que la pre´sence d’une vitesse axiale sont examine´es.
4.2 Mise en place d’un sche´ma cine´tique re´duit
Re´cemment, la taille des sche´mas cine´tiques permettant de de´crire de fac¸on la plus comple`te
possible la combustion de combustible a augmente´ de manie`re conside´rable. De ce fait, les
me´canismes disponibles contiennent plus d’une centaine d’espe`ces et plus d’un millier de re´actions
pour la combustion de certains carburants [81, 201].
De tels sche´mas sont particulie`rement bien adapte´s pour les me´thodes de chimie tabule´e
pre´sente´es dans la section 3.5. A contrario, ils ne sont pas utilisables en chimie complexe, me´thode
dans laquelle chaque espe`ce ne´cessite une e´quation de transport. Les termes sources chimiques
sont de´pendants du nombre de re´actions du me´canisme. Lorsque le nombre de re´actions est tre`s
grand, il est difficile de calculer les termes sources. En effet, l’inte´gration des termes sources est
tre`s one´reuse en terme de temps CPU, en particulier pour les cine´tiques ”raides” ou` les temps
caracte´ristiques de certaines re´actions impliquent une limitation tre`s forte du pas de temps. Il
s’ave`re donc crucial de manipuler des me´canismes de taille relativement petite et de raideur
raisonnable.
Une solution pour e´conomiser du temps CPU est d’adapter le me´canisme de´taille´ a` la situa-
tion ou a` une gamme d’applications en appliquant une re´duction du sche´ma cine´tique. En effet,
pour une application pre´cise, l’inte´gralite´ du me´canisme n’est en ge´ne´ral pas ne´cessaire.
Turanyi, dans la pre´sentation de sa me´thode de re´duction [184], choisit de classer les espe`ces
en trois cate´gories :
— espe`ce importante : espe`ce dont la reproduction du profil de concentration est un des
objectifs de la simulation ;
— espe`ce ne´cessaire : espe`ce qui doit eˆtre pre´sente dans le me´canisme pour fournir un profil
correct pour les espe`ces importantes et pour reproduire des grandeurs globales telles que
le de´lai et tempe´rature limite d’auto-inflammation, vitesse de flamme ;
— espe`ce redondante : il s’agit d’une espe`ce pouvant eˆtre e´limine´e du me´canisme sans per-
turber notablement les re´sultats des simulations.
Une recherche des espe`ces et des re´actions redondantes aboutit a` un nouveau me´canisme
re´duit. Il s’agit ici de la premie`re cate´gorie de re´duction, base´e sur l’importance des espe`ces et
des re´actions pour atteindre l’objectif. La seconde cate´gorie est base´e sur les e´chelles de temps.
Dans la plupart des cas, ces deux cate´gories sont utilise´es successivement. La premie`re e´tape
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de la re´duction consiste a` enlever les espe`ces et re´actions non ne´cessaires dans les conditions
d’application souhaite´es et obtenir ainsi un me´canisme squelettique. Dans une seconde e´tape,
les mode`les base´s sur des analyses d’e´chelle de temps sont utilise´s.
La re´duction d’un me´canisme s’effectue en fonction de cibles choisies par l’utilisateur. Ces
cibles peuvent eˆtre des caracte´ristiques chimiques que le me´canisme re´duit doit reproduire dans
un certain domaine de conditions initiales.
Seule la me´thode Direct Related Graph with Error Propagation (DRGEP) est ici pre´sente´e.
Il s’agit de la me´thode retenue pour la re´alisation d’un nouveau sche´ma cine´tique pour la com-
bustion propane/air.
4.2.1 Pre´sentation des me´thodes DRG et DRGEP
La me´thode DRGEP repose sur la me´thode Direct Related Graph (DRG). Cette me´thode,
a` la base de nombreux de´veloppements, a e´te´ introduite en 2005 par Lu [110]. Elle repose
principalement sur les relations qui existent entre les espe`ces. Afin de de´terminer ces relations,
une base de donne´es est re´alise´e graˆce aux re´sultats de quelques cas simples mais pertinents, a`
l’aide du me´canisme de´taille´.
Un coefficient d’interaction direct, rAB, introduit ci-dessous donne la contribution normalise´e
de l’espe`ce B au taux de production de l’espe`ce A,
rAB =
∑
j=1,J |νA,jQjδjB|∑
j=1,J |νA,jQj |
, (4.1)
avec J le nombre d’e´quations re´versibles du me´canisme, et Qj le taux de re´action de la
re´action j dont l’expression est donne´e dans l’e´quation (3.84).
Le coefficient δjB est de´fini selon :
δjB =
1, si la re´action j implique l’espe`ce B,0, autrement (4.2)
Un seuil de tole´rance est ensuite de´fini. Tous les coefficients infe´rieurs a` ce seuil sont alors
ne´glige´s.
A partir du coefficient rAB, une repre´sentation graphique de ces relations, note´e Directed
Relation Graph (DRG), est re´alise´e. Les caracte´ristiques de ce graphe sont les suivantes :
— chaque espe`ce du me´canisme est repre´sente´e par un noeud ;
— une fle`che va d’un nœud a` l’autre si les espe`ces sont couple´es ;
— la largeur de la fle`che est fonction de l’importance du couplage.
Une illustration de cette repre´sentation est donne´e sur la figure. 4.1.
Des ensembles de de´pendance sont ainsi cre´e´s entre les espe`ces. Dans un second temps, l’utili-
sateur de´cide des espe`ces de de´part qu’il souhaite conserver dans le me´canisme re´duit. Toutes les
espe`ces de´pendantes de celles-ci sont identifie´es et inclues dans le me´canisme re´duit, les autres
sont e´limine´es. Toutes les re´actions contenues dans le me´canisme de´taille´ qui ne contiennent
aucune espe`ce du me´canisme squelettique sont exclues.
Cette e´valuation pre´sente le net avantage d’eˆtre rapide car elle n’est effectue´e qu’une seule
fois. Cependant, la meˆme importance est accorde´e a` chaque espe`ce conserve´e. De plus, les espe`ces
peuvent eˆtre lie´es de manie`re directe comme repre´sente´es sur le graphe mais aussi de manie`re
indirecte. Deux espe`ces A et B peuvent en effet contribuer a` la formation d’une troisie`me espe`ce
C, bien qu’elles ne soient pre´sentes simultane´ment dans aucune re´action [184]. Dans de telles
situations, le fait de retirer une espe`ce peut entraˆıner la disparition d’un groupe d’espe`ces.
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Fig 4.1 – Sche´ma typique d’un DRG montrant les relations existantes entre les espe`ces.
Afin de pallier ces inconve´nients, des de´veloppements de la me´thode pre´ce´dente ont e´te´
re´alise´s au cours de ces dernie`res anne´es. Une attention particulie`re a e´te´ porte´e a` la me´thode
”Directed Relation Graph with Error Propagation” [136].
En regardant plus attentivement la de´finition du coefficient d’interaction direct donne´e dans
l’e´quation (4.1), on remarque qu’il s’agit d’une estimation de l’erreur faite sur la pre´diction de
l’espe`ce A si l’espe`ce B est ne´glige´e. Aucune distinction n’est faite entre le taux de production et
de destruction. Cependant, l’erreur introduite en omettant une espe`ce qui contribue uniquement
a` la formation de A ou de manie`re e´quivalente a` sa production et a` sa destruction n’a pas du tout
le meˆme effet. L’objectif constitue ici en la re´alisation d’un me´canisme contenant un minimum
d’espe`ces dont l’erreur par rapport au me´canisme de´taille´ est infe´rieure a` un certain seuil de
tole´rance sur les cibles choisies. Le fait de conside´rer une espe`ce inde´pendamment d’un groupe
d’espe`ces retire´ auquel l’espe`ce pourrait appartenir entraˆıne une mauvaise pre´diction de l’impor-
tance de chaque espe`ce. En effet, lorsqu’une espe`ce est retire´e, l’importance des espe`ces restantes
dans le sche´ma est modifie´e. C’est pourquoi la me´thode DRGEP intervient premie`rement dans
ce sens, en donnant une nouvelle de´finition des coefficients directs, plus adapte´e a` ce type de
re´actions,
rAB,{S} ≡
|∑i=1,I νi,AωiδiB,{S}|
max(PA,CA)
, (4.3)
avec :
PA =
∑
i=1,I
max(0,νi,Aωi) , (4.4)
CA =
∑
i=1,I
max(0,− νi,Aωi) , (4.5)
ou` PA et CA sont respectivement le taux de production et le taux de destruction total de
l’espe`ce A. {S} de´signe ici l’ensemble d’espe`ces de´ja` retire´. La de´finition du coefficient δiB est
aussi modifie´e. Le coefficient prend la valeur 1 si la re´action i implique l’espe`ce B ou n’importe
quelle espe`ce contenue dans {S} et vaut 0 dans tous les autres cas.
Cette de´finition donne une meilleure estimation de l’erreur introduite en omettant un groupe
d’espe`ces du me´canisme.
La deuxie`me ame´lioration apporte´e au mode`le DRG provient de la prise en conside´ration de
la propagation d’erreur. Un exemple de ce principe est explique´ graˆce au sche´ma 4.2. Ce sche´ma
repre´sente quatre espe`ces ainsi que les liens existant entre elles. En suivant le raisonnement de
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la me´thode DRG, le lien le plus faible est retire´ en premier. Dans l’exemple, il s’agit du lien
liant A et D. Intuitivement, le lecteur remarquera qu’enlever l’espe`ce C influera sur l’espe`ce B
et donc l’espe`ce A mais que les coefficients e´tant tre`s faibles, cela aura suˆrement une influence
moindre qu’enlever directement D.
Fig 4.2 – Partie d’un DRG. Enlever C introduirait moins d’erreur sur A qu’enlever D bien que
les espe`ces ne soient pas directement lie´es entre elles, extrait de [136].
Par conse´quent, la me´thode DRGEP propose de nouveaux coefficients afin de prendre en
compte cette propagation d’erreur. A chaque chemin p reliant l’espe`ce A a` l’espe`ce B, ces deux
espe`ces n’e´tant pas force´ment directement lie´es, est attribue´ un coefficient rAB,p,
rAB,p =
n−1∏
i=1
rSiSi+1 , (4.6)
avec S1 = A et Sn = B.
Ce coefficient montre que plus le chemin entre les espe`ces A et B est long, moins l’erreur
introduite sur l’espe`ce B aura une influence sur la pre´diction de l’espe`ce A. L’espe`ce B sera
retire´e du me´canisme quand la valeur du seuil de tole´rance sera supe´rieure au maximum des
coefficients rAB,p pour tous les chemins p existants.
Le me´canisme re´sultant de cette simplification contient toutes les re´actions ou` les espe`ces
sauvegarde´es sont pre´sentes. Cependant, toutes ces re´actions ne sont pas ne´cessaires a` la repre´-
sentation pre´cise du syste`me. Les re´actions ayant un impact minimal sur les cibles choisies sont
retire´es. L’impact des re´actions est calcule´ a` l’aide d’un coefficient similaire a` celui utilise´ pour
les espe`ces.
Le me´canisme final est ainsi obtenu. Une e´tape supple´mentaire re´sidant en l’identification
des espe`ces en e´tat quasi-stationnaire peut y eˆtre rajoute´e. Celle-ci ne sera pas effectue´e pour la
re´duction du me´canisme pre´sente´e dans la prochaine section.
4.2.2 Application de la me´thode DRGEP
Le propane est le carburant choisi pour les simulations pre´sente´es dans cette the`se. Dans la
litte´rature, on trouve de nombreux me´canismes de´taille´s de´crivant la combustion propane/air.
Ceux-ci comportent en ge´ne´ral une centaine d’espe`ces [45, 86, 182]. Comme de´ja` indique´ dans
le chapitre 3, une manie`re alternative de de´crire la combustion est d’utiliser un sche´ma global
comportant seulement une ou deux re´actions [183]. Cependant il est difficile de trouver des
me´canismes semi-re´duits situe´s a` mi-chemin entre ces deux types de me´canisme (du point de
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vue de la complexite´). Un me´canisme de´crivant la combustion propane/air, contenant 29 espe`ces
et 73 re´actions, a e´te´ utilise´ dans quelques e´tudes [19, 20, 198]. Le proble`me de ce me´canisme
re´side en sa raideur, meˆme si des modifications peuvent lui eˆtre apporte´es afin de l’adapter a`
certains cas [77].
Afin de reme´dier a` ce proble`me, un me´canisme semi-re´duit est ici de´veloppe´. Ce dernier est
re´alise´ afin d’eˆtre le plus adapte´ possible aux proble´matiques e´tudie´es. Le but de ce nouveau
sche´ma e´tant d’eˆtre utilisable dans le cadre de la chimie de´taille´e sous YALES2, son nombre
d’espe`ces doit eˆtre le plus restreint possible afin de limiter le temps CPU.
Le me´canisme de´taille´ sur lequel la re´duction est ope´re´e est celui de Curran [45]. Il est
compose´ de 116 espe`ces et de 1229 re´actions. Ce me´canisme a e´te´ valide´ graˆce a` des e´tudes de
tubes a` choc [31, 94]. De plus, les vitesses laminaires de flammes pre´me´lange´es non e´tire´es ont
e´te´ calcule´es a` la pression atmosphe´rique dans la gamme de richesse 0.4 < ϕ < 1.8. Les valeurs
obtenues ont e´te´ compare´es aux donne´es expe´rimentales mesure´es sur des flammes jumelles a`
contre-courant [187].
La me´thode DRGEP pre´sente´e dans la section pre´ce´dente ainsi qu’un rassemblement des
isome`res [135] sont ope´re´s dans le code FlameMaster, code de combustion ze´ro et une dimension.
Un me´canisme de´crivant correctement la combustion propane/air et repre´sentant la plupart
des effets de la chimie complexe propres aux flammes stratifie´es est de´veloppe´. Une grande partie
de nos e´tudes portant sur les vitesses de flamme, le crite`re principal servant a` la re´duction est
la conservation de la vitesse laminaire. Le maintien de la tempe´rature des gaz bruˆle´s est aussi
un crite`re retenu. La re´duction est ope´re´e a` la pression atmosphe´rique et a` une tempe´rature de
gaz frais e´gale a` 300K. Concernant le crite`re d’erreur maximum, il est fixe´ a` 5%.
La re´duction de sche´ma est base´e sur des flammes planes en propagation libre dans un milieu
laminaire. Afin d’assurer la validite´ du me´canisme sur une large gamme de richesse, cinq flammes
de re´fe´rence ont e´te´ choisies.
Les caracte´ristiques de ces flammes sont donne´es dans la table 4.1 pour le me´canisme
de´taille´ 1.
ϕ 0.6 0.9 1.0 1.1 1.2
sl,d (cm/s) 13.20 35.46 40.05 41.98 40.39
Tb,d (K) 1701.07 2180.88 2268.23 2260.89 2190.53
sl,r (cm/s) 13.07 34.97 39.57 41.74 40.67
Tb,r (K) 1700.82 2183.23 2271.20 2261.72 2190.52
Tableau 4.1 – Principales caracte´ristiques des flammes de re´fe´rence, obtenues avec le sche´ma
de´taille´ (indice d) et avec le sche´ma re´duit (indice r).
Le sche´ma re´duit obtenu contient 31 espe`ces et 118 re´actions. Ce dernier est repre´sente´ en
annexe A.
4.2.3 Validation du sche´ma re´duit
Les cinq flammes de re´fe´rence utilise´es pour la re´duction du sche´ma cine´tique sont maintenant
calcule´es avec le me´canisme re´duit graˆce au code de chimie de´taille´e Cantera [34]. Les nouvelles
caracte´ristiques de ces flammes sont pre´sente´es dans la table 4.1.
1. La composition de l’air choisie pour le calcul de ces flammes est : YO2 = 0.2321 et YN2 = 0.7679.
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En comparant ces caracte´ristiques aux caracte´ristiques de´taille´es, on observe une erreur
maximale de 1.5%. Cette valeur est bien infe´rieure a` l’erreur maximale autorise´e lors de la
re´duction du sche´ma.
L’e´paisseur dite thermique du front de flamme, δ, est aussi calcule´e pour ces flammes avec
les deux me´canismes,
δ =
T2 − T1
max
(∣∣∂T
∂x
∣∣) . (4.7)
Les re´sultats obtenus sont donne´s dans la table 4.2.
ϕ 0.6 0.9 1.0 1.1 1.2
δd(µm) 777.08 403.47 376.16 357.77 356.19
δr(µm) 782.56 407.14 385.74 358.16 352.92
Tableau 4.2 – Epaisseurs thermiques des flammes de re´fe´rence calcule´es avec le sche´ma de´taille´
(indice d) et le sche´ma re´duit (indice r).
L’e´paisseur du front de flamme est conserve´e lors de la re´duction du sche´ma cine´tique.
Cette e´paisseur de flamme permet d’avoir une bonne approximation de la discre´tisation spatiale
ne´cessaire pour le maillage. Un minimum de 8 points dans la flamme paraˆıt raisonnable pour
obtenir une bonne description du front re´actif. Pour la flamme la plus fine, cette contrainte
implique des mailles de 40µm. Cette condition sera valide´e dans la section 4.2.4.
Fig 4.3 – Comparaison des profils des espe`ces majoritaires obtenus avec le sche´ma de´taille´,
traits pleins, et le sche´ma re´duit, traits pointille´s, pour la flamme stœchiome´trique.
Les profils de fraction massique des espe`ces majoritaires, a` savoir C3H8, O2, OH, CO, CO2
et H2O, sont observe´s pour la flamme stœchiome´trique re´alise´e avec le sche´ma de´taille´ et le
sche´ma re´duit. Ils sont repre´sente´s sur la figure 4.3.
Les traits sont quasiment superpose´s. On note tout de meˆme une tre`s le´ge`re diffe´rence sur
la formation de CO2 et de CO. Les espe`ces majoritaires sont bien pre´dites par le nouveau
me´canisme.
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Le principal crite`re retenu pour cible e´tant la conservation de la vitesse laminaire, celui-ci est
analyse´. Une comparaison de la vitesse laminaire en fonction de la richesse est re´alise´e entre le
sche´ma de´taille´, le sche´ma re´duit et des re´sultats expe´rimentaux [24, 88, 117, 186]. Les diffe´rentes
courbes obtenues sont repre´sente´es sur la figure 4.4.
Fig 4.4 – Vitesse laminaire, sL, en fonction de la richesse pour des flammes propane/air a`
tempe´rature et pression standards. Comparaison entre donne´es expe´rimentales (symboles) et
re´sultats nume´riques avec le sche´ma de´taille´, ligne continue, et le sche´ma re´duit, ligne
pointille´e.
Les vitesses de flammes sont en accord avec les donne´es expe´rimentales. A noter tout de
meˆme que pour les deux sche´mas cine´tiques, la vitesse de flamme est le´ge`rement surestime´e
dans la partie riche de la courbe.
Le nouveau me´canisme est donc particulie`rement bien adapte´ aux e´tudes re´alise´es dans cette
the`se. En effet, seul le comportement du front de flamme e´tabli est observe´. Cependant, il est
important de noter que ce me´canisme ne peut pas eˆtre utilise´ pour e´tudier les phe´nome`nes
d’auto-allumage, le de´lai d’auto-allumage ne faisant pas partie des cibles de la re´duction. Par
conse´quent, des espe`ces oxyge´ne´es ne´cessaires a` l’initialisation de certaines re´actions ont e´te´
retire´es et le de´lai d’auto-allumage n’est plus conserve´.
4.2.4 Me´thodologie pour son utilisation avec YALES2
L’insertion de la chimie complexe dans YALES2 est un travail en cours de re´alisation. Pour
l’instant, aucun mode`le de sous-maille n’est instaure´ dans le code pour une telle mode´lisation
de la chimie. Un maillage de type DNS doit donc eˆtre utilise´ afin d’avoir des re´sultats de simu-
lations corrects. De plus, la DNS permet de capturer tous les effets chimiques, ne´cessaires a` la
compre´hension de la combustion stratifie´e ou dilue´e.
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Des flammes 1D a` la richesse stœchiome´trique sont re´alise´es avec diffe´rents parame`tres. Le
but est de de´terminer le roˆle de chaque parame`tre ainsi que de trouver l’ensemble de parame`tres
optimal.
Un re´capitulatif des flammes re´alise´es est pre´sente´ dans le tableau 4.3. Les vitesses de
consommation obtenues y sont re´pertorie´es. Pour des flammes 1D en propagation libre, la
vitesse de consommation est e´gale a` la vitesse laminaire. La vitesse laminaire obtenue pour
une flamme stœchiome´trique calcule´e avec Cantera est sL = 39.57 cm/s. Les temps de simu-
lation mono-processeur par milli-seconde physique calcule´e sont aussi donne´s dans ce tableau.
Pour ces derniers, il est important de rappeler que des inte´grateurs raides sont utilise´s, plus
pre´cise´ment la librairie CVODE [42]. De plus, le re´partiteur de charge, permettant de distri-
buer plus e´quitablement la charge de calcul sur chacun des processeurs et d’optimiser les temps
d’attente, de´taille´ en annexe C, est actionne´.
CFL
Discre´tisation Type de Vitesse de Erreur Temps CPU
spatiale (µm) diffusion consommation (cm/s) relative (%) par ms (s)
0.4 40 Implicite 38.23 3.39 1399.33
0.2 40 Implicite 38.91 1.67 2226.40
0.1 40 Implicite 38.89 1.72 3183.46
0.1 80 Implicite 38.77 2.02 931.70
0.1 40 Implicite 38.89 1.72 3183.46
0.1 20 Implicite 38.80 1.95 13844.80
0.1 40 Implicite 38.89 1.72 3183.46
0.1 40 Explicite 38.85 1.82 50122.47
Tableau 4.3 – Etude parame´trique sur des flammes 1D stœchiome´triques re´alise´es avec
YALES2 et le sche´ma re´duit.
En ce qui concerne le CFL utilise´, on remarque que plus celui-ci est petit, plus la vitesse
laminaire obtenue est proche de celle donne´e par Cantera. Ce re´sultat est logique et s’explique par
le fait que la diffusion est implicite´e pour ces cas. Le pas de temps est limite´ par la convection. Si
l’ordre de grandeur entre le pas de temps convectif et le pas de temps diffusif est trop important,
l’erreur introduite sur la vitesse de consommation est plus importante. Afin d’utiliser la diffusion
implicite tout en gardant une pre´cision relative, il est important de limiter le pas de temps et
par conse´quent de re´duire le CFL. Le CFL est pris e´gal a` 0.1.
Une fois le CFL choisi, une e´tude en discre´tisation spatiale est effectue´e. Un maillage posse´dant
une discre´tisation spatiale e´gale a` 80µm est plus rapide en terme de temps CPU mais donne une
vitesse de consommation trop faible. Pour des discre´tisations spatiales e´gales a` 40µm et 20µm,
la diffe´rence entre les vitesses laminaires obtenues est moindre. Cependant, le temps de calcul
pour le maillage discre´tise´ a` 20µm est presque quatre fois supe´rieur en 1D a` celui du maillage
posse´dant des mailles de 40µm. Le but e´tant de re´aliser des simulations dans des temps CPU
corrects, un maillage de 40µm paraˆıt un bon compromis entre vitesse de flamme et temps de
calcul.
Une dernie`re comparaison est effectue´e avec les parame`tres choisis. L’influence de l’implicita-
tion de la diffusion est observe´e. Les re´sultats obtenus montrent que la vitesse laminaire calcule´e
diffe`re peu lorsque la diffusion est implicite´e. On remarque aussi que l’implicitation de la diffu-
sion permet un calcul 15 fois plus rapide. Cette dernie`re observation montre bien la ne´cessite´ de
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l’implicitation de la diffusion dans les calculs.
L’influence sur les vitesses de flamme ayant e´te´ analyse´e, les profils des espe`ces majoritaires
peuvent maintenant eˆtre examine´s. Ceux-ci sont repre´sente´s sur les figures 4.5, 4.6 et 4.7.
Fig 4.5 – Profils des espe`ces majoritaires obtenus pour une discre´tisation spatiale de 40µm
avec diffe´rents CFL.
Fig 4.6 – Profils des espe`ces majoritaires obtenus avec un CFL e´gal a` 0.1 pour diffe´rentes
discre´tisations spatiales.
Ces trois figures montrent que quels que soient la discre´tisation spatiale, le CFL ou le type de
diffusion choisis, peu de diffe´rences sont pre´sentes sur les profils d’espe`ces. Les courbes, aligne´es
sur un point fixe de tempe´rature, se superposent presque parfaitement. Les diffe´rents parame`tres
influent sur la vitesse de flamme mais ne modifient que tre`s marginalement les profils d’espe`ces.
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Fig 4.7 – Profils des espe`ces majoritaires obtenus avec une discre´tisation spatiale de 40µm, un
CFL e´gal a` 0.1 calcule´ avec une diffusion implicite ou explicite.
L’ensemble de parame`tres δx = 40µm, CFL=0.1 et une diffusion implicite sera utilise´ pour
tous les calculs re´alise´s en chimie complexe.
4.2.5 Variable de progre`s et ge´ne´ration de la table chimique
Pour les simulations en chimie complexe, il est d’usage, en suivant la convention de type
Cantera ou CHEMKIN de fournir un (ou plusieurs) fichiers contenant les e´le´ments et les espe`ces
chimiques ainsi que l’ensemble des re´actions du me´canisme conside´re´. De plus, les compositions
locales des diffe´rents me´langes pre´sents dans le domaine doivent eˆtre connues puisqu’elles doivent
eˆtre renseigne´es en tant que conditions initiales du calcul.
Les simulations re´alise´es en chimie tabule´e demandent, quant a` elles, une table chimique ou`
les proprie´te´s de la flamme sont tabule´es en fonction de deux variables qui sont les variables
transporte´es, en ge´ne´ral la fraction de me´lange Z et la variable de progre`s C.
Le meˆme sche´ma cine´tique est utilise´ pour toutes les simulations afin d’obtenir des re´sultats
pouvant eˆtre compare´s. Il a e´te´ vu, section 3.4.4.2, que la variable de progre`s doit e´voluer
de manie`re monotone entre 0 et 1. Dans un premier temps, YC = YCO + YCO2 a e´te´ choisie.
Il s’agit en effet d’une formulation propose´e pour le me´thane, qui est l’hydrocarbone le plus
simple [56, 156, 192]. Cette variable est bien adapte´e pour la combustion d’un me´lange pauvre.
Cependant, il y a pre´sence d’un point de rebroussement lorsque le me´lange est trop riche. La
figure 4.8 illustre cette difficulte´ en trac¸ant la tempe´rature en fonction de la variable de progre`s
pour deux flammes de richesse ϕ = 0.95 et ϕ = 1.25.
Des me´langes riches seront pre´sents dans les simulations. En prenant YC = YCO + YCO2 +
YH2O, ce proble`me est re´solu, comme illustre´ sur la figure 4.9.
Cette variable est ensuite normalise´e,
C =
YC
Y eqC
, (4.8)
ou` Y eqC correspond a` la valeur a` l’e´quilibre de YC pour le meˆme me´lange.
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Fig 4.8 – Tempe´rature en fonction de la variable de progre`s YC = YCO + YCO2 , pour une
richesse pauvre et une richesse riche. Un point de rebroussement est visible pour le me´lange
riche.
Fig 4.9 – Flamme 1D de richesse ϕ = 1.25. Tempe´rature en fonction de la variable de progre`s
YC , pour deux de´finitions de YC . Lorsque H2O est inclus dans la de´finition de YC , YC est bien
monotone.
Les simulations e´tant toutes laminaires, et le maillage suffisamment fin, il est suppose´ qu’il
n’y a ni variation de la variable de progre`s ni variation de la fraction de me´lange au sein d’une
maille.
La table est re´alise´e a` la pression atmosphe´rique pour une tempe´rature initiale de 300K.
La variable de progre`s est discre´tise´e de manie`re re´gulie`re et la fraction de me´lange est centre´e
autour de la stœchiome´trie. Un exemple de tabulation est repre´sente´ sur la figure 4.10.
4.3 Pre´sentation des simulations
Le but de ce chapitre est de comprendre le comportement d’une flamme stratifie´e laminaire.
L’e´tude se limitera a` des cas relativement simples. Le cas de la flamme ”sphe´rique”, ici en fait
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Fig 4.10 – Tabulation de la tempe´rature en fonction de la variable de progre`s et de la fraction
de me´lange.
cylindrique car les simulations sont re´alise´es au mieux en deux dimensions, a e´te´ retenu pour
re´pondre a` ce crite`re. Ce type de flamme est bien documente´ dans la litte´rature et e´tudie´ jusqu’a`
pre´sent en milieu homoge`ne [23, 74] et he´te´roge`ne [13, 133]. La propagation d’une flamme au
sein de ces deux types de milieu sera analyse´e dans ce chapitre.
4.3.1 Cas e´tudie´s
Afin de comprendre l’effet de la stratification sur le comportement du front de flamme, il
est ne´cessaire de s’inte´resser a` la propagation de ce dernier au sein de diffe´rents me´langes. La
de´nomination des cas fait ici uniquement re´fe´rence a` leur richesse.
Les diffe´rentes compositions de me´lange sont liste´es ci-dessous :
C1. Me´lange homoge`ne de richesse ϕ = 0.6.
C2. Me´lange homoge`ne de richesse ϕ = 0.95.
C3. Me´lange stratifie´ de richesse pauvre ϕ = 0.95 a` pauvre ϕ = 0.6.
C4. Me´lange stratifie´ de richesse riche ϕ = 1.2 a` pauvre ϕ = 0.6.
L’initialisation des cas de´pendra de leur dimension et sera explicite´e dans les sections 4.4.1
et 4.5.1.2. Dans tous les cas, la tempe´rature des gaz frais est fixe´e a` Tfg = 300K et la pression
est e´gale a` P = 1atm. Chaque cas est simule´ en une et en deux dimensions, a` chaque fois avec
les deux mode`les de chimie (chimie de´taille´e et chimie tabule´e par la me´thode FPI).
Les vitesses laminaires de flamme non e´tire´e des richesses e´tudie´es de´termine´es avec Cantera
sont re´pertorie´es dans la table 4.4.
Cette table montre que la vitesse laminaire du me´lange le plus pauvre, ϕ = 0.6, est tre`s
sensiblement infe´rieure a` celle des deux autres me´langes. Les vitesses laminaires des me´langes de
richesse ϕ = 0.95 et ϕ = 1.2 sont relativement proches et peuvent eˆtre utilise´es pour discriminer
les effets chimiques des effets dynamiques.
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ϕ sL (cm/s)
0.6 13.07
0.95 37.53
1.2 40.07
Tableau 4.4 – Vitesse de flamme laminaire des richesses e´tudie´es, de´termine´es avec Cantera.
4.3.2 Etablissement du noyau de flamme
L’e´volution du noyau de flamme est fortement de´pendante des conditions initiales qui lui ont
e´te´ impose´es ainsi que du me´lange dans lequel il e´volue. Ainsi, s’il n’est pas primordial d’initialiser
de la fac¸on la plus re´aliste possible un noyau e´voluant dans un milieu homoge`ne stationnaire,
l’initialisation devient par contre cruciale pour une flamme e´voluant dans un milieu he´te´roge`ne
ou instationnaire.
De pre´ce´dentes e´tudes expe´rimentales [96] de´crivent l’initialisation d’un noyau de flamme
propane/air pour un allumage par e´lectrodes. Celle-ci se compose de deux e´tapes. Tout d’abord,
une explosion a lieu pendant une dure´e assez courte [6, 115] donnant naissance a` un noyau
d’allumage. Apre`s cela, le de´veloppement du noyau de flamme est domine´ par les effets diffu-
sifs [48, 89].
L’initialisation du noyau de flamme en chimie tabule´e ne s’ave`re pas eˆtre une difficulte´. En
effet, seule la valeur de la variable de progre`s indique la pre´sence ou non de gaz bruˆle´s. Un de´poˆt
particulier d’e´nergie n’est donc pas re´alisable. La taille et la forme du noyau de flamme sont
les seuls parame`tres sur lesquels l’utilisateur puisse jouer. La limitation de la chimie tabule´e
pre´sente paradoxalement un avantage, dans le sens ou` elle permet une initialisation simple de la
flamme.
Des difficulte´s ont par contre e´te´ rencontre´es au cours de la the`se lors de la recherche de la
proce´dure d’initialisation du noyau pour la chimie complexe. Le transport de chaque espe`ce e´tant
pris en compte dans ce mode`le de chimie, toutes les fractions massiques doivent eˆtre renseigne´es.
Il en est de meˆme pour l’enthalpie sensible. Cette initialisation est en ge´ne´ral re´alise´e au moyen
de donne´es pre´liminaires sur le me´lange, de´termine´es au pre´alable a` l’aide de codes de chimie
de´taille´e, ici Cantera [34].
Le calcul des termes sources est inhe´rent a` la simulation. Le noyau se re´duit a` une composition
de gaz bruˆle´s a` une tempe´rature e´leve´e.
Si aucune modification nume´rique n’est apporte´e, la taille du noyau devient alors un point
capital. En effet, des simulations 2D de propagation en milieu homoge`ne ont montre´ que si le
rayon du noyau est trop petit, les re´actions n’ont pas le temps ne´cessaire pour se mettre en
place et le noyau s’e´teint progressivement. Lorsque le rayon du noyau est suffisamment grand,
typiquement supe´rieur a` 3mm, la pre´sence de chaleur, de combustible et de comburant pro-
voque la mise en route des re´actions et le noyau peut ensuite se propager. Dans ce cas, le noyau
chaud commence a` se re´duire pour ensuite se de´velopper graˆce a` la combustion qui prend place
a` l’interface gaz frais/gaz bruˆle´s. Cependant, un noyau de rayon initial 3mm perturberait la
stratification pre´sente dans les cas e´tudie´s dans ce chapitre. En outre, les phe´nome`nes physiques
se de´roulant pendant sa re´duction et en particulier la mise en place des termes sources modifie-
raient notablement les proprie´te´s de la future flamme. C’est pourquoi une me´thodologie servant
a` allumer un noyau de flamme en chimie complexe est de´crite ci-apre`s.
Le noyau doit s’e´tablir au sein d’un me´lange homoge`ne pour que l’inte´gralite´ des phe´nome`nes
dus a` la stratification puisse ensuite eˆtre observe´e. Trois flammes planes laminaires en propa-
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gation libre de richesse ϕ = 0.6 pour le cas C1, ϕ = 0.95 pour les cas C2 et C3 et ϕ = 1.2
pour le cas C4 sont pre´alablement calcule´es avec Cantera. Les fractions massiques correspondant
aux fractions massiques des gaz bruˆle´s sont mises en entre´e de la simulation sur un noyau de
longueur/rayon 0.7mm, en fonction du nombre de dimension de la simulation. La tempe´rature
permet de de´terminer l’enthalpie sensible lui e´tant lie´e. La transition de l’e´tat gaz bruˆle´s a` gaz
frais, des fractions massiques d’espe`ce et de l’enthalpie sensible pour les cas de chimie complexe
et la variable de progre`s pour les cas en chimie tabule´e, est re´alise´e a` l’aide de profils en tangente
hyperbolique.
Cet e´tat de me´lange et d’enthalpie est force´ pendant une dure´e de 0.5ms. Les flux de chaleur
ainsi que les termes sources ont ainsi le temps de s’e´tablir. Cette pe´riode peut eˆtre assimile´e au
de´poˆt d’e´nergie ne´cessaire a` l’allumage expe´rimental.
4.4 Propagation mono-dimensionnelle
Dans un premier temps, les flammes mono-dimensionnelles sont re´alise´es et analyse´es. En
effet, celles-ci pre´sentent l’avantage de ne pas eˆtre soumises a` l’e´tirement. Les re´sultats trouve´s ici
pourront permettre de de´terminer l’influence de l’e´tirement lorsque les cas 2D seront analyse´s.
4.4.1 Pre´sentation de la configuration
Avant d’e´tudier des flammes bi-dimensionnelles, les effets de la stratification sont observe´s
sur des flammes mono-dimensionnelles.
Le domaine de calcul a une longueur de 20 cm. La flamme peut se propager librement pendant
un temps long sans eˆtre influence´e par les bords du domaine. La me´thodologie pre´sente´e dans
la section 4.2.4 a montre´ qu’une discre´tisation spatiale de 40µm e´tait ne´cessaire pour capturer
correctement le front de flamme. Il s’agit de la discre´tisation permettant d’obtenir un bon com-
promis entre temps de calcul et pre´diction de la vitesse de flamme laminaire. Cette discre´tisation
est uniforme sur l’ensemble du domaine.
Les conditions initiales ainsi que les conditions limites sont maintenant pre´sente´es. Pour les
cas C3 et C4, le me´lange le plus riche est impose´ sur les deux premiers millime`tres a` gauche du
domaine. La transition entre le me´lange le plus riche et le me´lange le plus pauvre est effectue´e
a` l’aide d’un profil de tangente hyperbolique d’e´paisseur 0.5mm. Le passage entre les deux
me´langes se fait donc de manie`re assez ”brutale”. Cette variation brusque doit permettre de
mieux visualiser l’influence de la diffusion des espe`ces.
La partie gauche du domaine repre´sente l’endroit ou` le noyau initial sera pre´sent. La condition
limite de mur y est impose´e. Les gaz bruˆle´s sont bloque´s et la flamme se propage le long de la
direction de la stratification. La partie droite repre´sente l’exte´rieur du domaine, et une condition
limite de sortie y est impose´e.
Un profil de la richesse est repre´sente´ sur la figure 4.11 pour les diffe´rents cas.
Une vitesse de fluide initiale est impose´e dans la totalite´ du domaine. La vitesse est mise a`
ze´ro dans les gaz bruˆle´s puis impose´e a` une valeur donne´e. Ces vitesses correspondent aux vitesses
absolues obtenues apre`s plusieurs milli-secondes de propagation dans un milieu homoge`ne, et
sont donc fonction de la richesse locale, table 4.5.
ϕ 0.6 0.95 1.2
u (m/s) 0.6 2.5 2.0
Tableau 4.5 – Re´capitulatif des vitesses servant a` l’initialisation des cas 1D.
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Fig 4.11 – Profils initiaux de richesse pour les diffe´rents cas.
Des cas tests ont montre´ que cette vitesse pouvait eˆtre choisie de manie`re arbitraire. La
propagation de la flamme semble en effet inde´pendante de celle-ci.
La proce´dure d’initialisation pre´sente´e auparavant entraˆıne un de´calage temporel des simu-
lations faites avec les deux mode`les de chimie. En effet, le noyau n’est libe´re´ qu’apre`s 0.5ms en
chimie complexe alors qu’il se propage directement en chimie tabule´e. De ce fait, t = 0ms est pris
comme le de´but de la simulation en chimie tabule´e. Pour les cas re´alise´s avec la chimie complexe,
t = 0ms correspond a` l’instant auquel le noyau peut se propager librement (soit tsimu = 0.5ms).
4.4.2 Evolution des fractions massiques
L’e´volution temporelle des fractions massiques pour les cas stratifie´s est observe´e. Celle des
espe`ces principales est donne´e sur les figures 4.12 et 4.13 pour les cas C3 et C4 respectivement.
Pour les deux cas, l’e´volution de chaque espe`ce est tre`s similaire entre la chimie complexe et la
chimie tabule´e. Ce re´sultat e´tait attendu pour le cas C3 ou` la stratification se fait d’un me´lange
pauvre vers un me´lange pauvre. Cependant, pour le cas C4, un effet de diffusion diffe´rentielle de
certaines espe`ces non bruˆle´es telles que H2 pouvait eˆtre attendu. Deux possibilite´s s’ouvrent ici :
soit la chimie tabule´e est capable de prendre en compte cet effet, soit cet effet n’est pas ou tre`s
peu pre´sent dans cette flamme. La table chimique a en effet e´te´ ge´ne´re´e en prenant en compte
la diffusivite´ de chaque espe`ce, cependant, seules deux variables sont ensuite transporte´es au
cours de la simulation. Par conse´quent, seule la diffusion diffe´rentielle dans la direction normale
a` la flamme est prise en compte. De plus, cette diffusion diffe´rentielle est lie´e au caracte`re
stationnaire de la flamme. La modification de la composition du gaz par la stratification n’entre
pas en conside´ration. Les flammes entre´es dans la table sont en effet des flammes laminaires
homoge`nes non e´tire´es. La moindre de´viation a` ces conditions entraˆıne des e´carts au re´sultat
exact. Pour la chimie complexe, les coefficients de diffusion sont recalcule´s a` chaque pas de
temps. Tous les effets instationnaires ainsi que le passe´ de la flamme sont pris en compte.
Pour le cas C4, une diffe´rence est tout de meˆme notable pour le dioxyde de carbone. L’aug-
mentation de celui-ci se fait un peu plus toˆt en chimie complexe qu’en chimie tabule´e. Cependant,
la valeur maximale atteinte est la meˆme. Il s’agit d’ailleurs de la seule espe`ce repre´sente´e dont
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(a) Fraction massique du propane
(b) Fraction massique du dioxyge`ne
(c) Fraction massique de l’eau
(d) Fraction massique du dioxyde de carbone
Fig 4.12 – Evolution temporelle des principales fractions massiques pour le cas C3. Gauche :
chimie complexe. Droite : chimie tabule´e.
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(a) Fraction massique du propane
(b) Fraction massique du dioxyge`ne
(c) Fraction massique de l’eau
(d) Fraction massique du dioxyde de carbone
Fig 4.13 – Evolution temporelle des principales fractions massiques pour le cas C4. Gauche :
chimie complexe. Droite : chimie tabule´e.
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le comportement diffe`re entre le cas C3 et le cas C4. Dans le cas C3, le dioxyde de carbone
est le plus important dans les gaz bruˆle´s, durant les premie`res milli-secondes, soit quand le
me´lange propane/air est le plus riche avec une valeur proche de YCO2 = 0.16. Cette valeur a
tendance a` diminuer lorsque le me´lange s’appauvrit. Elle tend vers 0.11 < YCO2 < 0.12. Dans
le cas C4, le taux de dioxyde de carbone commence a` augmenter a` partir de 3ms. Il atteint
sa valeur maximale. Cette augmentation est due a` la transition de richesse de la flamme. La
figure 4.14 repre´sente la fraction finale de dioxyde de carbone obtenue pour des flammes 1D de
richesses diffe´rentes. Le pic de CO2 est pre´sent pour des flammes le´ge`rement pauvres. Lors de la
transition de richesse du cas C4, la fraction massique de dioxyde de carbone augmente d’abord
pour atteindre sa valeur maximale avant de redescendre lorsqu’elle rencontre des me´langes plus
pauvres.
Fig 4.14 – Fraction finale de CO2 en fonction de la richesse.
De plus, le temps pour atteindre le me´lange pauvre ne semble pas eˆtre de´pendant du gradient
de richesse initial. Pour les cas C3 et C4, la fraction massique de propane qui correspond au
me´lange le plus pauvre de richesse ϕ = 0.6, soit YC3H8 = 0.036, est atteinte apre`s 7ms.
Afin de ve´rifier cette hypothe`se, l’e´volution de la valeur maximale de la fraction massique de
propane est observe´e, figure 4.15.
Pour chaque cas, la de´croissance entre chimie tabule´e et chimie complexe est tre`s proche. Un
le´ger e´cart est visible pour le cas C4 mais celui-ci reste minime.
Les courbes des deux cas se rejoignent aux environs des 5ms pour atteindre le me´lange
pauvre a` 7ms.
En une dimension, le temps de de´croissance semble donc inde´pendant du degre´ de stra-
tification. Ce temps de de´croissance peut eˆtre estime´ a` l’aide de l’e´paisseur du gradient de
stratification, δZ ,
δZ =
(Zmax − Zmin)
|∇Z|max , (4.9)
qui vaut δZ = 434µm et δZ = 432µm pour les cas C3 et C4 respectivement.
Le temps caracte´ristique, τ , est obtenu en divisant cette e´paisseur par la vitesse de flamme
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Fig 4.15 – Evolution temporelle de la fraction massique maximale de propane pour les cas C3
et C4 re´alise´s avec les deux mode`les de chimie.
laminaire,
τ =
δZ
sL
. (4.10)
En effet, dans le re´fe´rentiel de la flamme, le gradient de me´lange se propage a` la vitesse
laminaire de flamme. Si une particule se de´plac¸ait a` travers le front de flamme, elle posse´derait
la vitesse laminaire sL, et le temps caracte´ristique τ serait le temps qu’elle mettrait a` traverser
le gradient de stratification.
En prenant la vitesse laminaire de flamme du me´lange le plus pauvre, soit sL = 13.07 cm/s,
le temps caracte´ristique τ = 3.3ms est obtenu. Ce temps concorde bien avec celui visible sur la
figure 4.15. La de´croissance a en effet lieu entre 2 et 5ms. L’e´paisseur de la stratification e´tant
la meˆme pour les deux cas et leurs vitesses de flamme laminaire e´tant relativement proches, il
semble tout a` fait cohe´rent que les e´volutions soient similaires.
4.4.3 Evolution de la vitesse de flamme
Les diffe´rentes notions de vitesses de flamme ont e´te´ pre´sente´es les sections 3.8.1 et 3.8.2. La
vitesse laminaire des flammes mono-dimensionnelles simule´es dans cette section est :
sL,0 =
ρ
ρ1
(sa − u.n) , (4.11)
ou` l’indice 1 fait ici re´fe´rence aux gaz frais, sL,0 a` la vitesse de flamme laminaire non e´tire´e,
sa a` la vitesse absolue et u a` la vitesse du fluide. Le vecteur n est le vecteur normal a` la surface
de flamme dirige´ des gaz frais vers les gaz bruˆle´s.
Les cas C1 et C2 sont d’abord calcule´s. Les courbes de vitesse se stabilisent rapidement pour
atteindre les vitesses de flamme laminaire. Dans les deux cas, la vitesse obtenue avec la chimie
tabule´e est supe´rieure a` celle obtenue avec la chimie complexe. Les vitesses obtenues pour ces
deux cas sont donne´es dans le tableau 4.6.
En chimie tabule´e, le nombre de Schmidt de la variable de progre`s est fixe´ et n’e´volue pas
au cours de la simulation. Afin d’avoir des simulations comparables, le nombre de Schmidt de
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C1 C2
Chimie complexe 12.92 36.84
Chimie tabule´e 13.25 37.25
Cantera 13.07 37.53
Tableau 4.6 – Vitesse de flamme laminaire en cm/s obtenue pour les cas C1 et C2 avec les
deux mode`les de chimie.
la variable de progre`s est garde´ constant pour toutes les simulations. Il est ici fixe´ de manie`re a`
obtenir la vitesse laminaire de flamme donne´e par Cantera pour la richesse ϕ = 0.8. Cette richesse
a e´te´ choisie car elle se trouve au milieu des valeurs des richesses e´tudie´es. Les caracte´ristiques de
flamme entre ϕ = 0.8 et ϕ = 0.95 sont relativement proches ce qui explique la vitesse laminaire
trouve´e. Une le´ge`re sur-estimation de la vitesse laminaire est trouve´e dans le cas C1.
Pour la chimie complexe, les vitesses laminaires des cas C1 et C2 sont infe´rieures aux vitesses
de flamme obtenues avec Cantera et avec le mode`le de chimie tabule´e. Cette sous-estimation e´tait
attendue car elle e´tait de´ja` pre´sente dans la section 4.2.4, relatant l’utilisation du me´canisme
semi-de´taille´ avec YALES2. L’erreur relative par rapport aux vitesses obtenues avec Cantera
reste tout de meˆme infe´rieure a` 2%. Pour le cas C1, la vitesse laminaire de flamme obtenue
en chimie complexe est d’ailleurs plus proche de la vitesse donne´e par Cantera que la vitesse
laminaire trouve´e avec la chimie tabule´e.
Fig 4.16 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire de flamme pour les cas C3 et C4,
re´alise´s avec les deux mode`les de chimie.
Pour les cas C3 et C4, une e´volution temporelle a lieu due a` la stratification en richesse
initiale. La vitesse de flamme laminaire pour ces deux cas de calcul est trace´e sur la figure 4.16
avec les deux mode`les de chimie.
La de´croissance de la vitesse est inde´pendante du type de mode`le utilise´. De meˆme, peu de
diffe´rences sont visibles entre les deux cas.
Dans la section pre´ce´dente, il a e´te´ montre´ que la fraction massique de carburant correspon-
dant au me´lange pauvre e´tait atteinte apre`s 7ms. Sur ce graphique, la vitesse laminaire corres-
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pondant a` un me´lange ϕ = 0.6 n’est atteinte qu’apre`s 10ms. La flamme semble donc conserver
certaines proprie´te´s venues du me´lange riche avant de se comporter comme une flamme pauvre
se propageant dans un milieu homoge`ne. Cette proprie´te´ avait de´ja` e´te´ mise en e´vidence pour
des flammes me´thane/air par Pires da Cruz et al. [44] et Ra [153]. Les auteurs l’ont relie´e aux
effets de moment chimique induit par une plus haute tempe´rature de la flamme la plus riche dont
la combustion est issue. Il faut noter cependant que le temps de de´croissance caracte´ristique,
τ = 3.3ms est tout de meˆme retrouve´. En effet, l’e´volution de la vitesse a lieu plus tardivement
que celle des espe`ces, entre t = 3.5ms et t = 7ms.
On remarque pour le cas C4 que la vitesse laminaire augmente pour ensuite prendre une pente
descendante. Le me´lange passe d’abord par des richesses le´ge`rement riches puis par la richesse
stœchiome´trique pour atteindre une richesse pauvre. Les vitesses laminaires des flammes de
transition e´tant plus importantes que la vitesse initiale, il est logique de voir ce pic apparaˆıtre.
Quelques diffe´rences sont tout de meˆme notables en fonction du mode`le de chimie utilise´.
Tout d’abord sur la transition de vitesse du cas C4. Les valeurs atteintes sont plus grandes, ce qui
peut eˆtre explique´ par la diffusion diffe´rentielle. Le meˆme effet est visible autour de t = 10ms, on
remarque en effet a` cet endroit que l’e´cart entre les courbes chimie complexe et chimie tabule´e
est plus important que par la suite. La vitesse laminaire descend plus bas que la vitesse laminaire
e´quivalente a` la richesse ϕ = 0.6, pour ensuite remonter tout doucement.
4.5 Propagation bi dimensionnelle
L’analyse des cas mono-dimensionnels e´tant termine´e, les cas bi-dimensionnels sont mainte-
nant e´tudie´s. Les calculs sont re´alise´s sur le calculateur IBM iDataPlex du CRIHAN et sur le
calculateur IBM Blue Gene/Q de l’IDRIS pour les cas en chimie complexe et en chimie tabule´e,
respectivement.
Tout d’abord, la forme du noyau de flamme est analyse´e. Ensuite, les vitesses de flamme
sont observe´es. Contrairement aux flammes 1D, la notion d’e´tirement peut exister en 2D. La
re´ponse de la flamme a` l’e´tirement doit eˆtre examine´e.
4.5.1 Pre´sentation de la configuration
4.5.1.1 Domaine et maillage
Concernant les cas bi-dimensionnels, la propagation d’une flamme propane/air est observe´e
dans un domaine circulaire de 40 cm de rayon. Ce rayon est relativement grand compare´ a` la
taille que la flamme occupera afin d’e´viter les interactions avec les conditions limites. En effet, les
conditions de sortie peuvent influer sur la forme et le comportement de la flamme si le domaine
n’est pas assez important [4].
Le domaine est discre´tise´ a` l’aide de triangles et contient 4.4 millions d’e´le´ments. Le domaine
est de´coupe´ en disques concentriques superpose´s. Le plus petit disque posse`de un rayon de 5 cm.
A l’inte´rieur, ses mailles posse`dent une discre´tisation spatiale de 40µm. Un de´raffinement est
ensuite ope´re´ pour les couches suivantes. Le maillage est construit de telle manie`re que le rayon
maximal de la flamme observe´e soit toujours inclus dans le disque maille´ le plus finement.
La densite´ de ce maillage final est donne´e sur la figure 4.17. Le maillage est ici colorie´ par
l’inverse de la taille de maille en mm2.
Afin d’avoir une meilleure comparaison chimie complexe/chimie tabule´e, le meˆme maillage
est utilise´ pour toutes les e´tudes bi-dimensionelles pre´sente´es dans cette section.
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Fig 4.17 – Densite´ de maillage du cas 2D. L’endroit ou` la flamme se propage est maille´ plus
finement.
4.5.1.2 Conditions initiales et conditions limites
Pour les cas C3 et C4, une bande de gaz riche d’e´paisseur totale 4mm est situe´e de manie`re
syme´trique autour de l’axe X. Le lecteur remarquera ici que le cas 1D correspond a` la pro-
pagation de la flamme rencontrant la stratification pre´sente sur l’axe Y positif dans les cas
bi-dimensionnels. La transition entre le me´lange le plus riche et le me´lange le plus pauvre est
effectue´e comme dans les cas 1D, soit a` l’aide d’un profil de tangente hyperbolique d’e´paisseur
0.5mm.
Pour analyser le comportement intrinse`que de la flamme, il est ne´cessaire que celle-ci se
propage librement. Le noyau de flamme est allume´ au centre du domaine. Son expansion est
syme´trique par rapport a` l’axe X. Une condition de sortie est impose´e sur le cercle exte´rieur du
domaine.
Le champ de richesse initiale ainsi que le noyau de gaz bruˆle´s sont repre´sente´s sur la figure 4.18
pour le cas C3.
Comme analyse´ dans la section 4.2.4, l’utilisation de la chimie complexe requiert d’impliciter
la diffusion afin de conserver un temps CPU raisonnable. Un champ de vitesse doit donc eˆtre
mis en place afin d’e´viter un pas de temps convectif infini.
Le noyau est allume´ dans un me´lange homoge`ne. Les gaz bruˆle´s sont conside´re´s au repos
dans celui-ci, sous l’hypothe`se de flamme sans e´paisseur. La vitesse dans les gaz frais s’obtient a`
partir de l’e´quation de continuite´. Si r(t) de´signe le rayon de la flamme en expansion cylindrique,
la vitesse du fluide pour tout R > r(t), est donne´e par :
u(R) =
(
r(t)
R
)(
1− ρ2
ρ1
)
dr(t)
dt
, (4.12)
ou` les indices 1 et 2 correspondent respectivement aux gaz frais et aux gaz bruˆle´s. La fonction
dr(t)
dt n’est pas initialement connue. Elle est approche´e a` partir de flammes 2D homoge`nes re´alise´es
en chimie tabule´e. Apre`s plusieurs milli-secondes, la valeur de dr(t)dt tend vers une constante. Les
valeurs retenues pour les diffe´rents cas sont re´pertorie´es table 4.7.
Le temps initial des simulations est calcule´ de la meˆme manie`re que pour les simulations 1D
pre´ce´dentes.
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Fig 4.18 – Cas C3 : champ de richesse a` t = 0ms. Le disque bleu fonce´ dans la bande rouge
repre´sente le noyau de gaz bruˆle´s initial.
C1 C2 et C3 C4
dr/dt (m/s) 0.6 2.5 2.0
Tableau 4.7 – Re´capitulatif des vitesses servant a` l’initialisation des cas 2D.
4.5.2 Particularite´ du cas C1
La re´alisation du cas C1 a e´te´ effectue´e avec les deux mode`les de chimie. Cependant, pour
le cas effectue´ en chimie complexe, le noyau de flamme ne parvient pas a` se propager. Le noyau
commence en effet a` se de´velopper mais finit par s’e´teindre apre`s quelques milli-secondes. Il
semblerait que l’e´tirement soit trop important pour une telle richesse dans un cas 2D. En effet,
la richesse e´tudie´e est proche des limites d’inflammabilite´.
Cette difficulte´ d’allumage lie´e a` l’e´tirement ainsi qu’a` la faible richesse de la flamme se
retrouve aussi dans les expe´riences. En effet, les donne´es sur des flammes de cette richesse sont
toujours extrapole´es [88, 117]. Il n’existe actuellement pas de donne´es robustes pour la richesse
ϕ = 0.6 dans des cas homoge`nes, principalement a` cause de la forte sensibilite´ a` l’e´tirement
pour les flammes de propane qui conduit a` l’extinction. Le cas C1 re´alise´ en chimie complexe
reproduit bien les phe´nome`nes physiques.
Cependant cette meˆme configuration ne pre´sente aucune difficulte´ a` eˆtre simule´e en chimie
tabule´e. La chimie tabule´e avec FPI est connue pour ne pas reproduire les effets des forts taux
d’e´tirement [176]. L’e´volution temporelle de cette dernie`re est repre´sente´e sur la figure 4.19 graˆce
a` un contour de flamme trace´ a` chaque milli-seconde, de 1 a` 10ms.
Les contours pre´sents sur la figure 4.19 sont comme attendu des cercles concentriques. On
remarque tout de meˆme que la distance entre chaque cercle est de´pendante des temps observe´s.
Elle est en effet plus petite pendant les premie`res milli-secondes puis s’allonge pour atteindre
une distance re´gulie`re. Ce comportement est en ade´quation avec de pre´ce´dentes e´tudes sur les
flammes homoge`nes en expansion [104, 5].
Pour des richesses plus e´leve´es, comme celle du cas C2, les simulations en chimie complexe
et en chimie tabule´e donnent le meˆme re´sultat.
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Fig 4.19 – Evolution temporelle du contour de flamme pour le cas C1 en chimie tabule´e. Le
contour de flamme est trace´ a` chaque milli-seconde, de 1 a` 10ms.
4.5.3 Evolution de la forme du noyau de flamme
La de´formation du noyau de flamme d’une flamme stratifie´e par rapport a` une flamme
homoge`ne est ici observe´e. La stratification du me´lange entraˆıne une de´viation de la forme
circulaire du noyau. La figure 4.20 montre le champ de fraction massique du propane pour le
cas C3 en chimie complexe aux trois premie`res milli-secondes simule´es.
Fig 4.20 – Champs de fraction massique du propane aux trois premie`res milli-secondes. Cas
C3, re´alise´ en chimie complexe. Carre´ de 8 cm de coˆte´.
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Le noyau commence, a` t = 1ms, par pousser la bande de gaz riche. La largeur de celle-ci au
niveau du noyau devient plus importante. A t = 2ms, le noyau devrait de´ja` eˆtre dans le me´lange
plus pauvre, on remarque cependant sur la figure 4.20 qu’il est toujours entoure´ de me´lange
riche. Ce n’est qu’a` partir de t = 3ms que la bande de gaz riche est perce´e. La transition de
richesse entre le me´lange riche et le me´lange pauvre ne se fait donc pas de manie`re aussi brutale
que ce que l’on pouvait supposer a` priori.
Les diffe´rentes variables vont eˆtre observe´es afin de mieux comprendre cette transition. Tout
d’abord, l’e´volution du contour de flamme du cas C3 en chimie tabule´e est repre´sente´e sur la
figure 4.21.
Fig 4.21 – Evolution temporelle du contour de flamme pour le cas C3 en chimie tabule´e. Le
contour de flamme est trace´ a` chaque milli-seconde, de 1 a` 10ms.
Jusqu’a` 2.5ms, le noyau posse`de une forme cylindrique. Cette forme peut eˆtre explique´e par
la pre´sence du me´lange riche autour du noyau. Ensuite, cette forme s’allonge dans la direction
axiale, ou` le me´lange le plus riche est pre´sent. Les e´carts entre les contours de flammes sur l’axe
X puis sur l’axe Y semblent indiquer que la flamme est plus rapide dans la direction axiale. Ce
comportement est cohe´rent puisqu’il s’agit de l’endroit ou` le me´lange est le plus riche et posse`de
la vitesse laminaire la plus rapide. Ne´anmoins, l’asyme´trie de la flamme est moins accentue´e
que pre´vue. La forme attendue e´tait une flamme posse´dant la longueur et la largeur e´quivalent
respectivement au rayon du cas C2 et du cas C1 au meˆme instant, soit une flamme plus allonge´e
posse´dant une hauteur moindre. Les contours de la flamme C4 ne sont pas repre´sente´s ici car
leur forme est tre`s similaire.
L’asyme´trie de cette flamme est e´tudie´e plus en de´tails. Soit Lx et Ly les distances entre les
deux points situe´s respectivement sur l’axe X et sur l’axe Y . L’axe X correspond a` l’endroit
ou` le me´lange le plus riche e´volue. Au contraire, l’axe Y est la direction ou` la stratification la
plus brutale est rencontre´e et l’endroit ou` le me´lange pauvre est le plus rapidement atteint. Le
ratio Lx/Ly est appele´ coefficient d’asyme´trie. Les valeurs de ce coefficient pour les cas C3 et
C4 re´solus avec les deux mode`les de chimie sont donne´es sur la figure 4.22.
Les calculs en chimie complexe sont en ade´quation avec les re´sultats attendus, a` savoir, une
e´longation plus importante pour le cas C4, au moins durant les premie`res milli-secondes. La
vitesse laminaire d’un me´lange propane air de richesse ϕ = 1.2 est en effet supe´rieure a` celle
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Fig 4.22 – Coefficient d’asyme´trie pour les cas C3 et C4. Haut : chimie complexe. Bas : chimie
tabule´e.
d’un me´lange de richesse ϕ = 0.95. Les courbes restent tout de meˆme tre`s similaires pour les
deux cas et pour les deux mode`les de chimie utilise´s.
Dans tous les cas, le ratio Lx/Ly n’exce`de pas la valeur 2. En se re´fe´rant aux cas homoge`nes,
la vitesse absolue du cas C1 atteint un plateau a` sa = 0.64m/s et celle du cas C2 a` sa = 2.55m/s.
L’e´longation de la flamme aurait due eˆtre quatre fois plus importante sur l’axe X que sur l’axe
Y . Une explication de ce phe´nome`ne sera donne´e section 4.5.7.
La longueur de la flamme en fonction de sa largeur est pre´sente´e sur la figure 4.23. Sur ce
graphique, le de´but de la propagation n’est pas montre´ afin de mieux observer la de´formation
finale.
Deux choses sont visibles sur ce graphique. Premie`rement, la taille des flammes simule´es en
chimie tabule´e est plus importante. En effet, les dure´es simule´es sont les meˆmes, soit ici 10ms.
Les valeurs de Lx et de Ly a` cet instant sont re´capitule´es dans le tableau 4.8.
C3 C4
Lx Ly Lx Ly
Chimie complexe 3.74 3.02 4.35 3.50
Chimie tabule´e 4.12 3.30 4.47 3.59
Tableau 4.8 – Lx et Ly en cm a` t = 10ms pour les cas C3 et C4 avec les deux mode`les de
chimie.
Tout comme en une dimension, la vitesse de flamme semble plus e´leve´e avec la chimie tabule´e.
Cette hypothe`se sera ve´rifie´e dans la section 4.5.5.
Le second point surprenant est l’e´cart visible entre les courbes chimie complexe et chimie
tabule´e pour le cas C3. Cet e´cart e´tait attendu pour le cas C4 ou` il n’apparaˆıt pas. En effet,
lors de la simulation en chimie complexe, le coefficient de diffusion de chaque espe`ce est pris
en compte contrairement a` la chimie tabule´e. Les pre´ce´dentes e´tudes re´alise´es sur les flammes
stratifie´es relatent un effet me´moire duˆ a` la diffusion d’espe`ces telle que H2. Il paraˆıtrait cohe´rent
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Fig 4.23 – Ly en fonction de Lx lorsque la flamme a commence´ a` se de´velopper pour les cas C3
et C4 avec les deux mode`les de chimie.
que cette diffusion soit plus pre´sente pour des flammes riches. Cependant, cet e´cart est vraiment
minime, ce qui indique que sur des temps longs, les effets de la diffusion diffe´rentielle sur la
dynamique de la flamme sont ne´gligeables.
4.5.4 Diffusion des espe`ces
Meˆme si les effets de diffusion diffe´rentielle sont ne´gligeables sur la dynamique de flamme,
ils peuvent eˆtre importants sur la distribution des espe`ces mineures. Pour les cas en chimie
complexe, la diffusion diffe´rentielle est correctement prise en compte. Cependant, pour les cas
en chimie tabule´e, seuls deux coefficients de diffusion sont pre´sents, un pour la fraction de
me´lange et un pour la variable de progre`s.
L’hydroge`ne posse`de un nombre de Schmidt ScH2 = 0.29. Il diffuse plus vite que de nom-
breuses espe`ces telles que CO2 ou C3H8. En outre, l’hydroge`ne est connu pour eˆtre affecte´ par
la stratification [177, 178]. Son e´volution dans le cas C4 est pre´sente´e sur la figure 4.24 pour les
deux mode`les de chimie.
La figure 4.24 indique que la pre´sence de H2 est plus importante aux endroits ou` la flamme
est riche. La diffusion de H2 de´pend du mode`le de chimie. Pour les deux cas, les lieux ou` H2
est forme´ sont similaires. Cependant, les formes des profils diffe`rent en fonction du mode`le de
chimie utilise´ pour la re´solution de la simulation.
Dans le cas de la chimie complexe, la diffusion de l’hydroge`ne est plus importante que celle
de la variable de progre`s YC . Un coˆne s’e´tablit du front vers le centre de la flamme le long de
la direction axiale. Un ovale de composition homoge`ne se distingue dans la direction radiale.
Toutes les espe`ces sont conside´re´es. L’hydroge`ne diffusant rapidement, il a tendance a` se diriger
vers les gaz pauvres et sera bruˆle´ par l’oxyge`ne encore pre´sent dans ces gaz.
Pour la chimie tabule´e, H2 e´volue sous forme de bandes. L’axe X correspond a` la bande ou`
l’hydroge`ne est le plus pre´sent. Une stratification dans la direction radiale peut eˆtre observe´e. La`
aussi, un ovale se distingue dans la direction radiale. Dans la chimie tabule´e, un couple de valeurs
fraction de me´lange et variable de progre`s renvoie a` une composition unique. Une stratification
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Fig 4.24 – Evolution temporelle de la fraction massique de H2 de 2 a` 10ms, par pas de 2ms
pour le cas C4. Carre´ de 8 cm de coˆte´. Gauche : chimie complexe. Droite : chimie tabule´e.
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de richesse est observe´e au sein de la flamme. Celle-ci explique les bandes pre´sentes. L’ovale peut
venir de la diffusion de C et Z au sein de la flamme.
Afin de mieux comprendre la distribution de H2 dans le cas C4, le terme source de cette
espe`ce est observe´, figure 4.25. Des fronts de flammes non-pre´me´lange´s apparaissent le long de la
ligne stœchiome´trique dans les gaz bruˆle´s. Si l’on combine ces fronts aux fronts pre´me´lange´s riche
et pauvre pre´sents sur le contour de la flamme, quatre flammes triples apparaissent, illustre´es
par les lignes blanches sur la figure 4.25.
Fig 4.25 – Champ du terme source de H2 sature´ pour le cas C4 a` t = 10ms, avec un sche´ma de
la localisation des flammes triples (lignes blanches). Gauche : chimie complexe. Droite : chimie
tabule´e.
La fraction massique d’hydroge`ne re´sultante de ces flammes de´pend fortement du mode`le
de chimie puisque la diffusion joue un roˆle important dans la structure d’une flamme non-
pre´me´lange´e.
Dans la chimie tabule´e, la diffusion est conduite par la diffusion de la fraction de me´lange, Z,
qui posse`de un Schmidt e´gal a` ScZ = 1.36, tandis que dans la chimie complexe, toutes les espe`ces
posse`dent une vitesse de diffusion re´aliste. Dans tous les cas, l’exce`s d’hydroge`ne pre´sent dans les
gaz bruˆle´s n’atteint pas le front de flamme et par conse´quent ne participe pas a` la propagation
du front de flamme dans le me´lange le plus pauvre. Le de´gagement de chaleur des flammes de
diffusion est tre`s petit et n’affecte pas l’expansion du noyau. Par conse´quent, l’e´volution de la
forme de la flamme est la meˆme en chimie complexe et en chimie tabule´e.
Une autre fac¸on d’observer la diffusion des espe`ces est d’examiner le gradient de la fraction
de me´lange, Z. Le champ de cette variable est montre´ au temps t = 6ms pour le cas C4 avec
les deux mode`les de chimie, figure 4.26.
La fraction de me´lange Z du cas re´alise´ en chimie complexe est base´e sur la conservation
des atomes, e´quation (3.123). Le proble`me de cette de´finition est que cette grandeur n’est pas
conserve´e a` travers la flamme. La de´finition de la fraction de me´lange dans le cas de la chimie
tabule´e ne pre´sente pas cet inconve´nient. La diffe´rence de de´finition explique la pre´sence d’un
important gradient au niveau du contour de flamme pour le cas re´alise´ avec la chimie complexe.
Ces figures illustrent bien la difficulte´ a` mesurer la fraction de me´lange dans une flamme ne
posse´dant pas un Lewis unitaire [46, 133].
Une bande de gradient de fraction de me´lange apparaˆıt au sein des gaz bruˆle´s, dont la cause
semble eˆtre la diffusion des gaz riches vers les gaz pauvres. On remarque que meˆme si la diffusion
de chaque espe`ce n’est pas prise en compte de la meˆme manie`re en chimie tabule´e et en chimie
complexe, la diffusion de Z est quant a` elle, bien prise en compte par la chimie tabule´e.
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Fig 4.26 – Champ du gradient de la fraction de me´lange pour le cas C4 a` t = 6ms. Carre´ de
8 cm de coˆte´. Gauche : chimie complexe. Droite : chimie tabule´e.
L’e´volution temporelle de la fraction massique de propane pour les flammes mono-dimen-
sionnelles a e´te´ pre´sente´e dans la sous-section 4.4.2. Cette e´volution est ici compare´e pour le cas
C3 en chimie complexe, a` celle obtenue le long de l’axe Y , pre´sentant la meˆme stratification
initiale en richesse, figure 4.27.
Fig 4.27 – Evolution temporelle de la fraction massique du propane en chimie complexe pour le
cas C3. Gauche : 1D. Droite : 2D.
Ces images montrent que la fraction massique de C3H8 ressent beaucoup plus rapidement la
stratification en deux qu’en une dimension. La fraction massique correspondant a` ϕ = 0.6 est en
effet atteinte apre`s 3ms en deux dimensions et seulement apre`s 7ms en une dimension. Cette
constatation s’ave`re ve´rifie´e pour toutes les autres fractions massiques pre´sente´es dans la sous
section 4.4.2.
La diffe´rence notable entre les simulations en une et deux dimensions semble provenir de
l’e´tirement. En effet, les flammes mono-dimensionnelles sont planes tandis que les flammes en
deux dimensions sont en expansion et soumises a` un fort taux d’e´tirement, en particulier durant
les premie`res milli-secondes lorsque le rayon est petit.
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4.5.5 Vitesse de flamme
Dans cette section, les vitesses de flamme sont analyse´es. Il est en effet suppose´ que les
flammes stratifie´es sont affecte´es par les gaz bruˆle´s provenant des premiers instants ou` la flamme
se propage dans un milieu plus riche. Ce phe´nome`ne, caracte´ristique des flammes stratifie´es, a
e´te´ nomme´ effet me´moire de la flamme. Par conse´quent, notre attention se porte plus parti-
culie`rement sur deux points particulier du front de flamme. Ces points sont repre´sente´s sur la
figure 4.28.
Fig 4.28 – Localisation des points ou` les vitesses de flamme sont e´tudie´es.
Ces points sont les points de la flamme situe´s du coˆte´ positif de chaque axe. Le point 1
correspond a` l’endroit le plus affecte´ par le gradient de richesse. Le point 2, quant a` lui, est le
point ou` le me´lange le plus riche est toujours pre´sent.
Les de´finitions des vitesses des flammes cylindriques et sphe´riques ont e´te´ e´nonce´es dans la
section 3.8.2. La vitesse absolue est d’abord analyse´e. Pour rappel, l’expression de celle-ci est :
sa =
dr
dt
. (4.13)
Typiquement, pour des flammes homoge`nes, cette vitesse augmente durant les premie`res
milli-secondes jusqu’a` atteindre un plateau. Une comparaison de l’e´volution temporelle au point
2 pour les cas C2 et C3, re´alise´s en chimie tabule´e, montre que ce comportement est bien retrouve´
pour la flamme homoge`ne, figure 4.29. Le comportement de la flamme stratifie´e ne re´pond plus
du tout a` cette description.
Afin de mieux comprendre ce comportement, une e´volution temporelle de la vitesse absolue
aux points 1 et 2 est donne´e sur la figure 4.30 pour les cas C3 et C4 re´alise´s avec les deux
mode`les de chimie.
Le comportement global de la vitesse absolue est le meˆme, quel que soit le point analyse´, le
degre´ de stratification, et le mode`le de chimie utilise´. La vitesse absolue commence par augmenter
durant les premie`res milli-secondes puis prend une pente ne´gative jusqu’a` atteindre un plateau.
Les valeurs atteintes sont de´pendantes de la stratification initiale. Pour les deux cas, les vitesses
obtenues avec la chimie complexe sont infe´rieures a` celles obtenues en chimie tabule´e.
Le comportement de la courbe au voisinage du point 1 s’explique facilement. La flamme
e´volue tout d’abord dans un me´lange homoge`ne, d’ou` la tendance de la vitesse absolue a` aug-
menter. Elle passe ensuite par une phase de transition de richesse, jusqu’a` atteindre la richesse
ϕ = 0.6. La transition entre le me´lange riche et le me´lange pauvre est lisse´e par la diffusion
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Fig 4.29 – Comparaison de l’e´volution temporelle de la vitesse absolue au point 2 pour les cas
C2 et C3, chimie tabule´e.
mole´culaire. Les richesses rencontre´es e´tant moins e´leve´es, la vitesse absolue a tendance a` dimi-
nuer. Les plateaux atteints restent tout de meˆme supe´rieurs a` celui obtenu pour le cas C1 en
chimie tabule´e, pour lequel on trouve sa = 0.64m/s.
Pour un meˆme type de chimie, la courbe du cas C4 est toujours situe´e au dessus de celle
correspondant au cas C3. Durant la phase de transition, les richesses rencontre´es posse`dent
en effet les vitesses laminaires les plus rapides. Le plateau final du cas C4 est plus e´leve´. Les
caracte´ristiques de la flamme a` un instant donne´ semblent de´pendantes de son passe´ ainsi que
des autres richesses rencontre´es par la flamme au meˆme instant.
La compre´hension du comportement de la courbe au voisinage du point 2 s’ave`re eˆtre plus
de´licate. La flamme a` cet endroit posse`de toujours la meˆme richesse, ϕ = 0.95 pour le cas C3 et
ϕ = 1.2 pour le cas C4. Un comportement du type homoge`ne e´tait donc escompte´. L’e´tude de la
vitesse absolue ne permet pas d’apporter une interpre´tation a` cette courbe. D’autres variables
doivent donc eˆtre analyse´es.
Pour simplifier l’e´tude, les flammes situe´es aux points 1 et 2 sont suppose´es eˆtre des flammes
planes. Cette hypothe`se permet d’exprimer la vitesse laminaire,
sL = (sa − ufg) , (4.14)
ou` sL a` la vitesse laminaire, et sa a` la vitesse absolue.
La vitesse locale des gaz frais, ufg, est souvent choisie comme la vitesse maximale apre`s
la flamme [12]. La structure d’une flamme pre´me´lange´e peut eˆtre se´pare´e en deux zones, la
zone de pre´chauffage et la zone de re´action. La forte diffe´rence de tempe´rature entre la zone
de pre´chauffage et la zone de re´action entraˆıne une modification de la vitesse du fluide pre`s du
front de flamme. Le profil de vitesse des gaz frais atteint son maximum juste avant la zone de
pre´chauffage. Groot et De Goey [72] montrent dans leur e´tude que cette variation est due a` la
variation de densite´ a` travers le front de flamme.
Les profils de la variable de progre`s, de la densite´ et de la vitesse le long du coˆte´ positif de
l’axe Y sont repre´sente´ sur la figure 4.31.
118 Chapitre 4. Etude de l’expansion d’un noyau de flamme laminaire
Fig 4.30 – Evolution de la vitesse absolue aux points e´tudie´s pour les cas C3 et C4 re´solus avec
les deux mode`les de chimie. Haut : point 1. Bas : point 2.
On remarque sur cette figure que le point ou` la vitesse est maximale, ufg ne correspond pas a`
la densite´ des gaz non bruˆle´s. Le rapport de densite´ doit eˆtre pris en compte dans la formulation
de la vitesse laminaire,
sL =
ρfg
ρu
(sa − ufg) , (4.15)
ou` l’indice u correspond aux gaz non bruˆle´s, assez loin du front de flamme.
Cette nouvelle formulation rend subsidiaire le choix de prendre la vitesse ufg comme re´fe´rence.
En effet, cette formulation est valable pour n’importe quelle vitesse situe´e dans la zone de re´action
pourvue que cette dernie`re soit lie´e a` la densite´ correspondante. Les premiers re´sultats obtenus
avec la vitesse ufg n’e´tant pas satisfaisants, une autre vitesse a e´te´ mesure´e. La vitesse et la
densite´ correspondant a` C = 0.73 ont e´te´ prises comme re´fe´rence. Cette valeur est en effet celle
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Fig 4.31 – Sche´ma des profils de la variable de progre`s, de la vitesse du fluide et de la densite´ le
long de l’axe Y positif.
pour laquelle le terme source de la variable de progre`s est maximal.
Afin de valider cette proce´dure pour de´terminer sL, nous l’appliquons au cas C2, re´alise´ avec
les deux mode`les de chimie, figure 4.32.
Fig 4.32 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire de flamme pour le cas C2, re´alise´ avec
les deux mode`les de chimie.
Les deux courbes ont la meˆme tendance bien qu’une nette diffe´rence de l’ordre de 8% soit
visible entre la chimie complexe et la chimie tabule´e. La vitesse laminaire obtenue avec Can-
tera est sL = 37.53 cm/s. Sur cette figure, les vitesses laminaires obtenues sont les vitesses de
flammes e´tire´es, ce qui explique les faibles valeurs durant les premie`res milli-secondes. L’in-
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fluence de l’e´tirement sera analyse´ dans la prochaine section. Les vitesses obtenues apre`s 8ms
sont relativement proches de la vitesse donne´e par Cantera bien que la chimie complexe semble
sous-estimer cette dernie`re. La me´thode est valide´e et applique´e aux cas C3 et C4.
L’e´volution de la vitesse laminaire au point 1 est tout d’abord observe´e, figure 4.33.
Fig 4.33 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire de flamme pour les cas C3 et C4 au
point 1, re´alise´ avec les deux mode`les de chimie.
La tendance ge´ne´rale des courbes est proche de celle de la vitesse absolue. Le pic maximal
semble tout de meˆme plus marque´. Les vitesses laminaires des me´langes riches ne sont pas at-
teintes durant les premie`res milli-secondes. La figure 4.32 montre que cette particularite´ est aussi
pre´sente en milieu homoge`ne et qu’elle n’est pas due a` la stratification du me´lange. L’e´volution
de la vitesse laminaire est ensuite inde´pendante du degre´ de stratification e´tudie´. Cette ca-
racte´ristique valide les re´sultats de S. Balusamy [11]. Le temps caracte´ristique de la de´croissance
de vitesse, calcule´ dans la section 4.4.2, est de nouveau retrouve´. Cependant, l’e´volution se passe
plus toˆt que dans les cas mono-dimensionnels.
L’e´volution semble le´ge`rement plus lente en chimie complexe, le plateau de vitesse laminaire
correspondant au me´lange ϕ = 0.6 n’est atteint qu’apre`s 7.5ms alors qu’il est atteint apre`s 5ms
en chimie tabule´e. Cette diffe´rence n’e´tait pas notable en une dimension ou` les plateaux e´taient
atteints au meˆme instant. La diffusion des espe`ces et l’e´tirement sont deux raisons qui peuvent
expliquer ce phe´nome`ne. La vitesse laminaire d’une flamme propane/air de richesse ϕ = 0.6 est
sL = 13.07 cm/s d’apre`s Cantera. Sur la figure 4.33, on remarque que la chimie tabule´e a une
le´ge`re tendance a` surestimer cette valeur tandis qu’elle est sous-e´value´e en chimie complexe.
L’e´volution de la vitesse laminaire au point 2 est similaire a` celle pre´sente´e sur la figure 4.33.
Pour cette raison, il ne semble pas impe´ratif de la reproduire ici. Comme attendu, le plateau
atteint pour le cas C4 est supe´rieur a` celui du cas C3 dont le me´lange ”riche” posse`de une vitesse
laminaire moins e´leve´e.
4.5.6 Effet de l’e´tirement
Dans cette section, l’influence de l’e´tirement sur la vitesse de flamme est observe´e. Un front de
flamme se propageant dans un fluide non-uniforme est sujet a` l’e´tirement ainsi qu’a` la courbure.
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Ces effets entraˆınent des modifications de la surface de flamme [202]. L’e´tirement de la flamme
est une mesure de ces modifications [32, 121],
κ =
1
A
dA
dt
, (4.16)
ou` A correspond a` la surface de la flamme.
Chung et Law [40] formulent celui-ci graˆce a` la vitesse absolue du front de flamme,
κ = ∇t.sa,t + (sa.n)(∇t.n) , (4.17)
avec sa la vitesse absolue et n la normale de la flamme.
Cette de´finition est particulie`rement bien adapte´e aux deux points e´tudie´s. La vitesse absolue
en ces deux points est en effet normale a` la surface. Par conse´quent, seul le second terme est
conserve´. L’e´tirement s’exprime alors par :
κ = sa
(
1
R1
+
1
R2
)
= saC , (4.18)
ou` R1 et R2 sont les deux rayons de courbure principaux de la flamme et C sa courbure.
Les simulations posse´dant uniquement deux dimensions, le second rayon de courbure est
infini. Les courbes e´tant suffisamment re´gulie`re, il est possible d’e´crire une fonction de type
y = f(x) aux alentours des points 1 et 2 afin d’obtenir la courbure,
C = |y|
′′
(1 + y′2)3/2
. (4.19)
La vitesse laminaire en fonction de l’e´tirement est tout d’abord trace´e pour le cas C2, re´alise´
avec les deux mode`les de chimie, sur la figure 4.34.
Fig 4.34 – Vitesse laminaire de flamme en fonction de l’e´tirement pour le cas C2, re´alise´ avec
les deux mode`les de chimie.
Une e´volution line´aire de la vitesse de flamme en fonction de l’e´tirement est visible pour les
deux mode`les de chimie. Cette relation line´aire est attendue [117] pour une e´volution en milieu
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homoge`ne. L’approximation line´aire des courbes est trace´e pour les deux mode`les de chimie.
Le point posse´dant l’e´tirement maximal en chimie complexe n’est pas pris en compte lors de
l’interpolation line´aire. Ces deux nouvelles droites, en rouge (chimie complexe) et vert (chimie
tabule´e) pointille´s sur la figure 4.34, sont extrapole´es jusqu’a` e´tirement nul, afin d’obtenir la
vitesse de flamme laminaire non e´tire´e. Le tableau 4.9 re´pertorie les vitesses de flamme laminaire
ainsi obtenues ainsi que celles pre´ce´demment calcule´es dans les cas mono-dimensionnels, donc
non-e´tire´s.
1D 2D
Chimie complexe 36.84 36.95
Chimie tabule´e 37.53 38.13
Tableau 4.9 – Vitesse de flamme laminaire en cm/s pour le cas C2, re´alise´ en 1 et 2 dimensions
avec les deux mode`les de chimie.
Les valeurs obtenues pour la chimie complexe en une et deux dimensions sont similaires. Un
le´ger e´cart est visible pour la chimie tabule´e, mais ce mode`le est connu pour ne pas re´pondre
correctement a` la courbure [176].
Pour les cas C3 et C4, la richesse au point 1 e´volue temporellement. Il paraˆıt alors difficile
de diffe´rencier l’influence de l’e´tirement de celle de la stratification sur l’e´volution de la vitesse
laminaire de flamme a` cet endroit. Par conse´quent, seul le point 2 est ici analyse´. La vitesse
laminaire en fonction de l’e´tirement est donne´e sur la figure 4.35 pour le cas C3 re´alise´ avec les
deux mode`les de chimie.
Fig 4.35 – Vitesse laminaire de flamme en fonction de l’e´tirement au point 2, pour le cas C3,
re´solus avec les deux mode`les de chimie.
Ce comportement ne se retrouve pas pour le cas C3. D’ailleurs, l’e´volution diffe`re en fonction
du mode`le de chimie utilise´.
Pour la chimie complexe, la courbe se compose de deux parties. Une premie`re partie est
line´aire a` pente forte pour les forts taux d’e´tirement (a` droite de la courbe, correspondant aux
petits rayons). Cette partie est semblable a` celle obtenue en milieu homoge`ne. La seconde partie
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(correspond aux plus grands rayons, a` gauche) est aussi line´aire mais posse`de une pente beaucoup
plus faible.
En ce qui concerne la chimie tabule´e, la courbe se divise e´galement en deux parties line´aires.
Cependant, le signe de la pente est modifie´ entre les deux parties. La stratification semble ici
ralentir la vitesse laminaire pour des faibles taux d’e´tirement. La vitesse laminaire e´quivalente a`
la richesse ϕ = 0.95 reste pourtant la cible lorsque la courbe est prolonge´e vers l’e´tirement nul.
4.5.7 Dynamique dans les gaz bruˆle´s
Les gaz bruˆle´s, et plus particulie`rement la dynamique pre´sente en leur sein, sont ici e´tudie´s.
Cette dynamique explique la forme asyme´trique de la flamme.
4.5.7.1 Mise en e´vidence de la dynamique dans les gaz bruˆle´s
Dans la plupart des e´tudes sur les flammes en expansion, les gaz bruˆle´s sont conside´re´s au
repos [164]. Cependant, Groot and De Goey [72] ont montre´ dans leur e´tude sur les flammes
sphe´riques qu’une vitesse apparaissait au sein des gaz bruˆle´s. Cette vitesse e´tant relativement
faible par rapport a` la vitesse pre´sente dans les gaz frais, elle est ne´glige´e dans la plupart des
e´tudes.
Un champ de vitesse du cas C3 re´alise´ en chimie tabule´e est repre´sente´ sur la figure 4.36 a`
t = 9.5ms. Sur cette figure, les gaz bruˆle´s ne sont plus masque´s.
Fig 4.36 – Champ de vitesse instantane´e pour le cas C3, re´alise´ en chimie tabule´e. Les lignes
de courant pre´sentes dans les gaz bruˆle´s sont repre´sente´es. Carre´ de 8 cm de coˆte´.
Cette figure souligne la pre´sence d’un champ de vitesse a` l’inte´rieur des gaz bruˆle´s. Des
lignes de courant sont dirige´es des gaz riches vers les gaz pauvres. Ce champ de vitesse n’est pas
pre´sent dans les cas homoge`nes. Ce phe´nome`ne s’observe aussi dans le cas C4 et ne de´pend pas
du mode`le de chimie utilise´ pour la simulation.
4.5.7.2 Observations et hypothe`ses
Le domaine de gaz bruˆle´s se divise en deux parties. La premie`re partie provient du me´lange
riche, et la seconde du me´lange pauvre.
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L’e´volution temporelle des vitesses des gaz frais et des gaz bruˆle´s est observe´e, figure 4.37.
Les localisations correspondantes aux mesures de ces vitesses sont donne´es sur la figure 4.38.
Fig 4.37 – Evolution temporelle de la vitesse des gaz frais et bruˆle´s aux points 1 et 2 pour le
cas C3, re´alise´ en chimie tabule´e. L’indice fg correspond aux gaz frais et bg aux gaz bruˆle´s.
Fig 4.38 – Sche´ma du profil de vitesse le long de l’axe X pour une flamme stratifie´e.
Repre´sentation des points ufg et ubg ou` les vitesses des gaz frais et des gaz bruˆle´s sont
mesure´es.
Ces vitesses ont tendance a` atteindre un plateau apre`s quelques milli-secondes. La vitesse
dans les gaz bruˆle´s au niveau du point 1 diminue le´ge`rement mais reste tre`s faible. Par conse´quent,
la flamme est suppose´e stationnaire apre`s 6ms. Cette hypothe`se forte va permettre de proposer
un mode`le simplifie´ pour la de´termination de la vitesse absolue. Ce mode`le permettra de plus
d’avoir une approximation des vitesses dans les gaz bruˆle´s.
Nous venons de voir que le domaine pouvait eˆtre divise´ en deux parties. Si l’on regarde
l’e´volution des contours de flamme colorie´s par la richesse, figure 4.39, ce fait est confirme´. Une
seconde hypothe`se est alors pose´e : les valeurs de la vitesse et des densite´s (gaz frais et gaz
bruˆle´s) de tous les points situe´s sur le front de flamme du coˆte´ riche sont e´gales. Il en est de
meˆme du coˆte´ pauvre.
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Fig 4.39 – Evolution temporelle des contours de flamme colorie´s par la richesse pour le cas C3
re´alise´ en chimie tabule´e. Le contour est trace´ a` chaque milli-seconde, de 6 a` 11ms.
L’iso-richesse ϕ = 0.7 est trace´e en pointille´.
Les deux hypothe`ses pose´es pour le mode`le sont :
— vitesses stationnaires a` partir de t = 6ms ;
— les vitesses et les densite´s des points situe´s sur le front de flamme coˆte´ riche sont suppose´es
e´gales, cela vaut e´galement pour le coˆte´ pauvre.
4.5.7.3 Conditions de saut a` travers un front de flamme
Avant d’aborder le mode`le pour la pre´diction de la dynamique dans les gaz bruˆle´s, les condi-
tions de saut a` travers un front de flamme sont rappele´es.
Dans le re´fe´rentiel de la flamme, le saut de ρu est nul, par conservation du de´bit massique a`
travers la flamme,
[ρ(u− sa)] = 0 , (4.20)
ou` sa est la vitesse absolue de la flamme.
Cette e´quation permet de de´terminer la vitesse dans les gaz bruˆle´s. Il vient,
ρ(u− sa) = ρFG(uFG − sa) = ρFGsL , (4.21)
d’ou` :
ρBGuBG = ρBGsa + ρFGsL . (4.22)
Les indices FG et BG correspondent respectivement aux gaz frais (fresh gas) et aux gaz
bruˆle´s (burnt gas).
Si les contraintes visqueuses sont ne´glige´es, le saut de flux de quantite´ de mouvement est
e´galement nul a` travers la flamme,
[ρ(u− sa)u+ P ] = 0 , (4.23)
ce qui permet d’e´crire dans le re´fe´rentiel du laboratoire :
[ρu2 + P ] = [ρ]s2a . (4.24)
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4.5.7.4 Mode`le pour pre´dire la dynamique des gaz bruˆle´s
Des lignes de courant dans les gaz bruˆle´s ont e´te´ mises en e´vidence sur la figure 4.36. Pour
le mode`le, un tube de courant est extrait et repre´sente´ sur la figure 4.40.
Fig 4.40 – Sche´ma d’un tube de courant pre´sent dans les gaz bruˆle´s.
Ce tube de courant fixe dans le repe`re de l’e´tude est divise´ en trois parties. La premie`re est
la partie centrale qui contient les gaz bruˆle´s. La seconde partie est compose´e des deux zones ou`
la flamme se propage. La troisie`me et dernie`re partie correspond aux parties exte´rieures, ou` les
me´langes frais sont pre´sents. Sur le tube de courant, une extre´mite´ est situe´e du coˆte´ du me´lange
pauvre tandis que l’autre est du coˆte´ ou` le me´lange est riche.
Le tube de courant est suppose´ stationnaire. L’e´coulement du fluide au sein de celui-ci est
conside´re´ comme potentiel. Les flux de quantite´ de mouvement entrant ou sortant d’une des
parties dans les gaz frais sont e´gaux,
F1 = F2 , (4.25)
F5 = F6 , (4.26)
avec F le flux de quantite´ de mouvement,
F = (ρu⊗ u+ P )S , (4.27)
et les indices 1, 2, 5 et 6 correspondant aux sections note´es sur la figure 4.40.
Le tube de courant est suppose´ stationnaire et par conse´quent, les flux de quantite´ de mou-
vement dans le sens de propagation de la flamme du coˆte´ riche et du coˆte´ pauvre de la flamme
doivent eˆtre e´gaux afin de minimiser le moment angulaire des forces d’inertie et de pression sur
le tube de 3 a` 4 et de 1 a` 6. Deux nouvelles identite´s apparaissent,
F1 = F6 , (4.28)
F3 = F4 . (4.29)
La flamme coˆte´ riche se situe entre les points 4 et 5 et le front de flamme coˆte´ pauvre
est localise´ entre les points 2 et 3. Par conse´quent, un saut de quantite´ de mouvement a lieu
a` ces deux endroits. Les e´quations pre´ce´dentes impliquent que le saut du flux de quantite´ de
mouvement entre le point 2 et le point 3 est le meˆme que celui entre le point 4 et le point 5.
Toutes les sections des surfaces des tubes de courant doivent eˆtre additionne´es pour former la
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surface entie`re des gaz bruˆle´s. Si l’on somme tous les tubes de courant et que l’on applique la
relation de saut (4.24), l’e´quation d’e´quilibre suivante est obtenue :
([ρ]s2a)richSrich = ([ρ]s
2
a)leanSlean , (4.30)
et une premie`re e´quation liant la vitesse absolue au rapport des surfaces est de´termine´e,
Slean
Srich
=
([ρ]s2a)rich
([ρ]s2a)lean
. (4.31)
D’une part, les gaz bruˆle´s du tube de courant sont stationnaires. De ce fait, le de´bit massique
est conserve´. Ici aussi, les tubes de courant peuvent eˆtre additionne´s pour former la surface entie`re
des gaz bruˆle´s, ce qui conduit a` une seconde e´quation,
(ρBG|uBG|)richSrich = (ρBG|uBG|)leanSlean . (4.32)
Si l’on inse`re l’e´quation (4.22) dans l’e´quation (4.32), l’e´quation suivante est obtenue :
(|ρBGsa + ρFGsL|)richSrich = (|ρBGsa + ρFGsL|)leanSlean , (4.33)
ce qui fournit une seconde e´quation liant le rapport des surfaces a` la vitesse absolue, sa,
Slean
Srich
=
(|ρBGsa + ρFGsL|)rich
(|ρBGsa + ρFGsL|)lean . (4.34)
Le but de ce mode`le est tout d’abord de de´terminer les valeurs des vitesses absolues de la
partie riche et de la partie pauvre graˆce au rapport de surface. La densite´ des gaz frais est trouve´e
graˆce a` des flammes en propagation libre pre´ce´demment calcule´es avec Cantera [34]. Il est impor-
tant d’avoir une valeur de la densite´ des gaz frais pre´cise car le mode`le est extreˆmement sensible
a` cette dernie`re. Un autre parame`tre pour lequel le mode`le est sensible est la valeur de coupure
de la richesse qui de´termine la transition entre la partie pauvre et la partie riche. Deux valeurs
sont choisies ici, ϕ = 0.65 et ϕ = 0.7. Le syste`me d’e´quations est compose´ de l’e´quation (4.31) et
de l’e´quation (4.34). Les rapports de surface sont de´termine´s dans le post-traitement des simu-
lations. Il s’agit de donne´es ge´ome´triques qui peuvent eˆtre pre´dites, contrairement aux vitesses
absolues sa,rich et sa,lean, qui repre´sentent les inconnues du syste`me. Le mode`le est re´capitule´
table 4.10.
Valeurs de coupure ϕ = 0.65 et ϕ = 0.7
Inconnues sa,rich et sa,lean
Equations
Slean
Srich
=
([ρ]s2a)rich
([ρ]s2a)lean
Slean
Srich
=
(|ρBGsa + ρFGsL|)rich
(|ρBGsa + ρFGsL|)lean
Tableau 4.10 – Re´sume´ du mode`le pour pre´dire la vitesse absolue.
Ce syste`me est re´solu a` l’aide de Matlab a` chaque milli-seconde, de 7 a` 11ms pour le cas C3
avec les deux mode`les de chimie. Les re´sultats obtenus sont pre´sente´s sur les figures 4.41 et 4.42.
Les pre´dictions du mode`le simplifie´ concordent avec les re´sultats trouve´s nume´riquement
pour les deux mode`les de chimie, au bout d’un certain moment. La valeur de transition entre la
surface riche et la surface pauvre semble eˆtre situe´e entre les deux valeurs e´tudie´es.
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Fig 4.41 – Comparaison de la vitesse absolue mesure´e avec les vitesses absolues calcule´es a`
partir du mode`le. Deux valeurs de transition de surface sont analyse´es. Cas C3 re´alise´ avec la
chimie complexe.
Fig 4.42 – Comparaison de la vitesse absolue mesure´e avec les vitesses absolues calcule´es a`
partir du mode`le. Deux valeurs de transition de surface sont analyse´es. Cas C3 re´alise´ avec la
chimie tabule´e.
A t = 11ms, les valeurs sont vraiment similaires. En effet, pour la chimie tabule´e avec
une valeur de coupure e´gale a` ϕ = 0.65, le rapport de surface obtenu est 2.28. Les valeurs de
vitesse absolue trouve´es sont proches de celles mesure´es lors de l’analyse directe des re´sultats
nume´riques qui sont sa,rich = 1.72m/s et sa,lean = −1.15m/s. Graˆce a` ces valeurs, les vitesses
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des gaz bruˆle´s peuvent eˆtre de´termine´es,
uBG = sa +
ρFG
ρBG
sL . (4.35)
Les valeurs obtenues sont uBG,rich = 1.23m/s et uBG,lean = −0.41m/s.
Un mode`le permettant de de´terminer les vitesses absolues et par conse´quent les vitesses
dans les gaz bruˆle´s a` partir du ratio de surface, soit une donne´e ge´ome´trique, a e´te´ pre´sente´. Ce
mode`le pre´sente l’avantage d’eˆtre facilement exploitable par les expe´rimentateurs qui ne peuvent
pas mesurer les vitesses dans les gaz bruˆle´s. Ce mode`le montre de plus que la flamme tend a`
re´duire son asyme´trie en homoge´ne´isant l’impulsion qui s’exerce sur son front.
4.6 Modifications de la configuration
Dans la premie`re partie de ce chapitre, l’influence du degre´ de stratification a e´te´ e´tudie´e
en une et deux dimensions. Dans cette partie, l’influence de l’e´paisseur du gradient re´alisant la
stratification ainsi que la prise en compte d’une vitesse axiale sont e´tudie´es.
4.6.1 Prise en compte d’une vitesse axiale
Dans la section 2.5.1, les e´tudes de Balusamy [11, 13] ont e´te´ pre´sente´es. L’expe´rience qu’il
re´alise en observant une flamme laminaire stratifie´e pour un de ces cas est tre`s semblable au
cas C3. La principale diffe´rence re´side dans la vitesse axiale qui est pre´sente dans la bande de
me´lange riche. Cette vitesse est due a` l’installation expe´rimentale. En effet, afin de re´aliser un
jet stratifie´ reproductible et controˆlable, le me´lange riche injecte´ dans le volume ferme´ est aspire´
a` travers la chambre de combustion a` l’aide d’une pompe a` vide. La quantite´ de me´lange et la
vitesse du jet sont controˆle´es par la pression du vide et la dure´e de la phase d’aspiration. Le cas
C3 est de nouveau simule´ avec une vitesse axiale initiale dans la bande de me´lange riche afin
d’eˆtre au plus semblable de l’expe´rience. Ce nouveau cas est re´fe´rence´ C5.
Fig 4.43 – Profil de vitesse axiale le long de l’axe Y pour le cas C5.
Un profil parabolique est choisi comme profil de vitesse initiale. Ce profil a une largeur de
4mm, correspondant a` la largeur de la bande de me´lange riche. La vitesse maximale est prise a`
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1.1m/s, ce qui correspond a` la vitesse expe´rimentale. Le profil de vitesse axiale le long de l’axe
Y est repre´sente´ sur la figure 4.43.
Les courbes pre´sente´es jusqu’a` pre´sent pour les cas stratifie´s pouvaient se de´composer en
deux parties : une premie`re repre´sentant le passage du me´lange riche vers le me´lange pauvre,
puis une seconde montrant les effets de la stratification sur le me´lange pauvre. Les donne´es issues
de l’expe´rience ne conside`rent pas l’e´tape de transition pre´sente lors du passage du me´lange le
plus riche vers le me´lange le plus pauvre. Les courbes pre´sente´es ci-apre`s contiendront donc
uniquement la seconde partie du comportement de la flamme. Afin de se comparer au mieux
avec l’expe´rience, le temps initial est modifie´. Il est e´tabli sur un rayon de flamme e´quivalent.
La vitesse du fluide modifie la forme de la flamme, comme le montre la figure 4.44.
Fig 4.44 – Champ de vitesse du fluide lorsque la flamme est e´tablie, simulation re´alise´e en
chimie complexe. Carre´ de 8 cm de coˆte´. Gauche : cas C3. Droite : cas C5.
Fig 4.45 – Champ de vitesse du fluide, cas C5. Gauche : nume´rique, chimie complexe. Droite :
expe´rimental, extrait de [11].
Une comparaison entre les re´sultats nume´rique et expe´rimental est donne´e sur la figure 4.45.
Afin de re´aliser cette figure, le temps initial est base´ sur une longueur (axe X) e´quivalente.
De plus, le point d’allumage du cas expe´rimental est le´ge`rement de´cale´. Ce de´calage a e´te´ pris
en compte pour le cas nume´rique sur la figure 4.45. Les gaz bruˆle´s ont e´te´ masque´s sur le cas
nume´rique puisqu’aucune donne´e n’est pre´sente pour ceux-ci en expe´rimental. Sur cette figure,
la forme de la flamme est globalement e´quivalente.
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La forme de la flamme e´tant modifie´e, le coefficient d’asyme´trie est tout d’abord observe´.
Celui-ci est trace´ pour les cas C3 et C5 et est compare´ aux donne´es expe´rimentales, figure 4.46.
Fig 4.46 – Coefficient d’asyme´trie en fonction du temps, base´ sur un rayon e´quivalent pour les
cas C3 et C5, re´alise´s en chimie complexe et en chimie tabule´e. Comparaison avec les donne´es
expe´rimentales.
Les coefficients obtenus avec les simulations nume´riques sont tous infe´rieurs a` ceux obtenus
de manie`re expe´rimentale. On constate ne´anmoins que la vitesse axiale joue un roˆle essentiel
sur ce coefficient. La vitesse du jet dans la direction axiale favorise le de´veloppement de la
flamme dans cette direction. Le mouvement dans les gaz bruˆle´s est modifie´ et augmente ainsi
la valeur du coefficient d’asyme´trie. La vitesse du jet induit aussi un e´tirement supple´mentaire
sur la flamme. L’e´cart pre´sent entre les courbes du cas C5 re´alise´ en chimie tabule´e et en chimie
complexe durant les premie`res milli-secondes peut s’expliquer par le fait que la chimie tabule´e
a une mauvaise re´ponse a` l’e´tirement.
L’e´cart restant entre les courbes du cas C5 et les donne´es expe´rimentales provient du fait
que la simulation est re´alise´e en deux dimensions alors que l’expe´rience est en trois dimensions.
De plus, les profils de vitesse et richesse initiaux sont tre`s proches mais non identiques.
L’e´volution de la vitesse laminaire au point 1 est maintenant observe´e, figure 4.47.
Il est important de noter ici que les donne´es expe´rimentales ont e´te´ interpole´es a` e´tirement
nul alors que l’e´tirement n’est pas calcule´ dans les simulations. Par conse´quent, les valeurs
des vitesses a` un meˆme instant ne peuvent pas eˆtre compare´es de manie`re quantitative. La
de´croissance des courbes peut tout de meˆme eˆtre observe´e. La pente de la simulation en chimie
tabule´e semble trop importante par rapport aux re´sultats expe´rimentaux. A contrario, meˆme si
les deux courbes ne se superposent pas, la tendance de la courbe expe´rimentale est tre`s semblable
a` celle de la simulation re´alise´e en chimie complexe.
Les e´tudes expe´rimentales montrent une asymptote qui tend vers sL = 6 cm/s. Cette va-
leur reste surprenante puisqu’elle est deux fois plus faible que les valeurs trouve´es dans la
litte´rature [86, 88, 117, 186]. Les expe´rimentateurs pre´sument que cette valeur est due a` la
configuration. Par conse´quent, les re´sultats pre´sente´s ici sont a` manipuler avec pre´caution.
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Fig 4.47 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire au point 2 pour le cas C5, re´alise´ avec
les deux mode`les de chimie. Comparaison avec les donne´es expe´rimentales.
4.6.2 Influence de l’e´paisseur du gradient
Les cas e´tudie´s pre´ce´demment posse´daient la meˆme e´paisseur de gradient lors du passage
du me´lange le plus riche vers le me´lange le plus pauvre. Il paraˆıt a` pre´sent important d’e´tudier
l’influence de cette e´paisseur ur le comportement de la flamme. Pour cela, le cas C3 est repris,
en deux dimensions uniquement, avec la chimie complexe.
Fig 4.48 – Profil de richesse sur l’axe Y au moment de l’allumage pour le cas C3 avec
diffe´rentes e´paisseurs.
Jusqu’a` pre´sent, le passage du me´lange riche au me´lange pauvre posse´dait une e´paisseur
initiale de 0.5mm. Deux autres e´paisseurs de gradient sont ici e´tudie´es, respectivement 1mm et
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2mm, figure 4.48. Les gradients sont e´tablis de telle manie`re que le domaine comporte toujours
la meˆme quantite´ de me´lange riche.
Les vitesses absolues aux points 1 et 2 sont observe´es, figures 4.49 et 4.50.
Fig 4.49 – Evolution de la vitesse absolue au point 1 pour diffe´rentes e´paisseurs de gradient de
stratification pour le cas C3, chimie complexe.
Fig 4.50 – Evolution de la vitesse absolue au point 2 pour diffe´rentes e´paisseurs de gradient de
stratification pour le cas C3, chimie complexe.
Les comportements de la vitesse absolue aux voisinages des deux points sont similaires.
Moins le gradient est e´pais, plus la vitesse absolue maximale atteinte est grande. Au contraire,
la vitesse absolue devient plus faible lorsqu’elle atteint le me´lange pauvre.
Au niveau du point 1, ce comportement peut s’expliquer de la manie`re suivante. Lorsque
l’e´paisseur de gradient est tre`s faible, la flamme est plus longtemps en contact avec le me´lange
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riche, ce qui explique le pic de vitesse absolue. Par contre, le gradient e´tant tre`s brutal, le me´lange
pauvre est plus rapidement atteint. Une e´paisseur de gradient plus importante correspond a` un
passage plus lisse entre les deux me´langes. La vitesse maximale est moins forte mais la flamme
garde en me´moire son passage par des richesses interme´diaires, qui expliquent la vitesse plus
importante a` la fin de la simulation. En effet, les proprie´te´s locales de la flamme de´pendent a` la
fois de la composition locale du me´lange et de la composition des gaz de´ja` bruˆle´s. Ces diffe´rences
restent tout de meˆme minimes.
Un mouvement au sein des gaz bruˆle´s a de´ja` e´te´ mentionne´. La combustion issue des gaz
les plus riches favorise la combustion du me´lange le plus pauvre, et explique la forme moins
asyme´trique que celle a priori attendue.
Les vitesses laminaires sont maintenant observe´es, figures 4.51 et 4.52, afin de voir si l’e´paisseur
du gradient influe sur le temps de relaxation de la flamme.
Fig 4.51 – Evolution de la vitesse laminaire au point 1 pour diffe´rentes e´paisseurs de gradient
de stratification pour le cas C3, chimie complexe
La vitesse laminaire a` proximite´ du point 1 se comporte comme la vitesse absolue. L’explica-
tion fournie pour ce comportement reste ici valable. Le temps de relaxation est plus important
lorsque le passage du me´lange le plus riche vers le me´lange le plus pauvre se fait de manie`re
re´gulie`re. A la fin de la simulation, la vitesse absolue du me´lange de richesse ϕ = 0.6 est bien
atteinte pour les trois e´paisseurs e´tudie´es. En ce qui concerne le point 2, les comportements sont
vraiment analogues et e´quivalents a` celui d’un cas homoge`ne.
Le calcul du temps de de´croissance the´orique, pre´sente´ dans la section 4.4.2, est ici repris.
Les re´sultats obtenus sont liste´s dans le tableau 4.11. Le temps de de´croissance the´orique est
loin d’eˆtre le temps observe´ sur la figure 4.51 pour le point 1. En effet, il est cohe´rent pour le
gradient d’e´paisseur 0.5mm, ou` il est e´gal a` τ = 3.3ms, cependant il est plus court qu’attendu
pour des gradients plus e´pais.
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Fig 4.52 – Evolution de la vitesse laminaire au point 2 pour diffe´rentes e´paisseurs de gradient
de stratification pour le cas C3, chimie complexe.
Epaisseur du gradient (mm) Temps de de´croissance Temps de de´croissance
the´orique (ms) re´el (ms)
0.5 3.3 3.5
1.0 5.47 4.0
2.0 10.13 4.94
Tableau 4.11 – Temps de de´croissance the´orique en fonction de l’e´paisseur initiale du gradient
de Z.
4.7 Conclusion
L’expansion d’un noyau de flamme stratifie´e laminaire a ici e´te´ analyse´e. Cette e´tude posse´dait
deux buts principaux.
Le premier e´tait de valider l’utilisation de la chimie tabule´e pour l’e´volution d’un noyau en
milieu stratifie´. Aucune diffe´rence notable n’a e´te´ observe´e entre les deux mode`les de chimie
en ce qui concerne la forme de la flamme, la diffusion de Z ainsi que la dynamique dans les
gaz bruˆle´s. La flamme adopte a` chaque fois le meˆme comportement, et des valeurs physiques
sont retrouve´es. Par conse´quent, l’utilisation de la chimie tabule´e semble justifie´e. De plus, nous
avons vu que l’initialisation du noyau de flamme en chimie complexe demande une attention
particulie`re. L’effet de diffusion diffe´rentielle attendu ne se re´ve`le pas un point de´terminant dans
la propagation de la flamme. Les espe`ces diffusant le plus rapidement ne sont pas e´value´es de
la meˆme manie`re par les deux mode`les de chimie mais n’ont pas d’influence majeure sur le
comportement ge´ne´ral de la flamme. Les deux mode`les sont en effet capables de reproduire la
bonne vitesse laminaire de flamme. La principale diffe´rence entre les deux mode´lisations de la
cine´tique chimique re´side dans leur re´ponse a` l’e´tirement. La chimie tabule´e ne semble en effet
pas avoir une re´ponse correcte a` l’e´tirement contrairement a` la chimie complexe.
L’autre point portait sur la compre´hension du comportement du front de flamme dans un
milieu stratifie´. Des e´tudes mono et bi dimensionnelles ont e´te´ re´alise´es afin de se´parer les
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effets dus aux diffe´rents parame`tres. Plusieurs parame`tres tels que la forme de la flamme, la
diffusion des espe`ces, la vitesse de flamme ont e´te´ observe´s. Concernant l’asyme´trie de la forme
de la flamme, celle-ci est moins importante que pre´vue. Un mouvement au sein des gaz bruˆle´s
pouvant expliquer cette forme a e´te´ de´tecte´. Ce mouvement a e´te´ analyse´ et un mode`le simplifie´
permettant de relier la vitesse absolue de la flamme au rapport de surface riche/pauvre a e´te´
propose´.
Dans une seconde partie, la prise en compte d’une vitesse axiale a e´te´ examine´e. De meˆme,
l’influence de l’e´paisseur du gradient de la stratification a e´te´ examine´e. Un temps de relaxation
diffe´rent est observable sur la vitesse de flamme laminaire. Cependant, les gradients observe´s
e´taient trop proches pour apporter de re´elles modifications.
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5.1 Introduction
La propagation d’un noyau en expansion laminaire a e´te´ e´tudie´e dans le chapitre pre´ce´dent.
Les phe´nome`nes physiques lie´s a` la stratification y ont e´te´ analyse´s. A pre´sent, un noyau de
flamme en expansion dans un milieu turbulent est conside´re´.
Du fait de la nature 3D des e´coulements turbulents, des simulations en trois dimensions
semblent absolument ne´cessaires pour permettre des analyses pertinentes d’une telle situation.
Le chapitre 4 a de´montre´ la capacite´ de la chimie tabule´e a` capter la majorite´ des phe´nome`nes
lie´s a` la stratification. Les effets n’e´tant pas correctement pris en compte par la chimie tabule´e
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sont d’une part la re´ponse a` l’e´tirement et d’autre part une partie de l’effet lie´ a` la diffu-
sion diffe´rentielle. Cependant, il a e´te´ montre´ dans le chapitre 4 que l’influence de la diffusion
diffe´rentielle sur la propagation de la flamme reste minime. Le couˆt CPU de la chimie complexe
e´tant sensiblement e´leve´, il paraˆıt plus inte´ressant de privile´gier l’approche de chimie tabule´e
FPI lorsque cela est possible. Les simulations pre´sente´es dans ce chapitre sont par conse´quent
uniquement re´alise´es en chimie tabule´e.
Le but de cette the`se e´tant de comprendre le comportement fondamental de la flamme dans
un milieu stratifie´/dilue´, une configuration simple est adopte´e. La configuration e´tudie´e par S.
Balusamy [11] est ici reprise. Cette dernie`re pre´sente en effet l’avantage de se rapprocher d’une
simulation de type moteur puisque la flamme e´volue dans un domaine ferme´. Ces travaux sur
les flammes turbulentes vont eˆtre reproduits de manie`re nume´rique. Une analyse des re´sultats
obtenus comple`tera les conclusions propose´es par S. Balusamy. Le but est ici d’e´tudier les effets
de la turbulence et des he´te´roge´ne´tie´s de richesse.
Ce chapitre commence par la description de la configuration expe´rimentale. Ensuite, les
modifications apporte´es au code pour la re´alisation de l’e´tude sont aborde´es. Pour finir, une
analyse et une comparaison des re´sultats sont propose´es.
5.2 Pre´sentation de l’e´tude
5.2.1 Configuration expe´rimentale
Un e´tat de l’art sur les flammes stratifie´es a e´te´ re´alise´ dans le chapitre 2. La configuration
de S. Balusamy [11] pre´sente´e brie`vement dans le chapitre 2 est ici de´taille´e.
Fig 5.1 – Sche´ma de la configuration expe´rimentale et de la feneˆtre d’observation, extrait
de [11].
Contrairement a` la plupart des e´tudes sur les flammes stratifie´es, l’expansion de la flamme
s’effectue ici dans un volume ferme´. La configuration consiste en un paralle´le´pipe`de posse´dant
une section cubique de 60 × 60mm2 et une longueur de 160mm. La section cubique gauche
dispose d’un injecteur d’une longueur de 60mm et de diame`tre 5mm. Le diame`tre constant sur
une distance assez longue favorise l’injection axi-syme´trique du fluide. Le dispositif expe´rimental
posse`de une feneˆtre de visualisation de 44× 44mm2 dont le centre est situe´ a` 50mm de la sortie
de l’injecteur. Les mesures s’effectuent dans cette feneˆtre de visualisation dans le plan normal a`
l’axe Z. Un sche´ma de la configuration est donne´ sur la figure 5.1.
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5.2.2 Caracte´ristiques et mise en place de l’e´tude
Initialement, la chambre contient un me´lange propane/air au repos de richesse ϕ = 0.6 a` une
tempe´rature de 300K et une pression de 1 atm.
L’expe´rience, et par conse´quent la simulation, s’effectuent en deux e´tapes de´crites ci-dessous.
La premie`re e´tape consiste en l’injection instationnaire d’un me´lange riche dans la chambre.
Cette injection s’effectue a` faible nombre de Reynolds, Rejet = 3475, ce qui repre´sente un de´fi
d’un point de vue nume´rique. Durant celle-ci, la stratification du me´lange par la turbulence et la
vitesse d’injection se re´alise. Afin de re´aliser une stratification marque´e, la richesse du me´lange
injecte´ doit eˆtre fortement diffe´rente de celle du me´lange initial.
Dans l’expe´rience, les conditions pre´sentes au moment de l’allumage sont :
— richesse moyenne au niveau du point d’allumage : 1.1 < ϕ < 1.2 ;
— vitesse moyenne au point d’allumage : 1.0 a` 1.2m/s.
Le point d’allumage se situe aux coordonne´es xign = −8.5mm et yign = −0.5mm relativement
au centre de la feneˆtre de visualisation, afin que la flamme demeure toujours visible dans la
feneˆtre de visualisation pendant la dure´e de l’e´tude.
Le temps d’injection ainsi que la richesse du me´lange injecte´ repre´sentent des parame`tres clefs
pour atteindre ces conditions. Il a e´te´ trouve´ de manie`re expe´rimentale que le temps d’injection
est de 52ms pour un me´lange de richesse ϕ = 10 [11].
L’e´tude porte uniquement sur la stratification en richesse. De ce fait, le me´lange riche posse`de
la meˆme tempe´rature que le me´lange pauvre, T = 300K.
L’injection termine´e, l’entre´e de la chambre est bloque´e afin d’obtenir un volume ferme´. La
seconde partie, nomme´e combustion, peut ensuite commencer. Dans celle-ci, un noyau de gaz
bruˆle´s est initie´ au niveau du point d’allumage, puis laisse´ en propagation libre durant 5ms.
Cette dure´e est relativement courte mais permet d’e´viter les interactions de la flamme avec les
parois.
5.2.3 Maillage
La configuration expe´rimentale pre´sente´e dans la section 5.2.1 est tre`s mal adapte´e a` une
simulation nume´rique. Des modifications ge´ome´triques doivent eˆtre apporte´es au domaine afin de
reproduire au mieux l’expe´rience. En effet, le syste`me d’injection expe´rimental e´tant complexe,
il n’est pas possible de mesurer des donne´es dans celui-ci. Par conse´quent, le profil de vitesse
d’injection a e´te´ mesure´ a` la sortie de l’injecteur, soit a` l’entre´e de la boˆıte. De ce fait, il a e´te´
de´cide´ de ne pas simuler l’injecteur. Le nouveau domaine est un paralle´le´pipe`de parfait. Une
entre´e circulaire de rayon 2.5mm correspondait au rayon de l’injecteur, est inte´gre´e sur la face
cubique gauche.
La de´composition du domaine pour la re´alisation du maillage est de´crite ci-dessous. Dans
la premie`re partie de la simulation, la mise en place de la stratification est observe´e. Le jet
est cre´e´ de manie`re a` e´viter les interactions avec les parois. Partant de la paroi gauche, un coˆne
tronque´ est inse´re´. La plus petite base co¨ıncide avec l’entre´e du domaine pour atteindre un rayon
de 25mm. La longueur du coˆne est de 20mm. A la suite de celui-ci est inse´re´ un cylindre de
25mm de rayon et de 60mm de long. Ce sous-domaine est centre´ au niveau de la feneˆtre de
visualisation. En effet, seule la partie gauche du domaine est e´tudie´e, le maillage est de´raffine´
dans la partie droite.
Afin d’observer les phe´nome`nes physiques lie´s a` la stratification ainsi que valider l’utilisation
de la chimie tabule´e pour des cas turbulents, les re´sultats nume´riques et expe´rimentaux vont eˆtre
compare´s. Les re´sultats expe´rimentaux sont observe´s dans la feneˆtre de visualisation repre´sente´e
sur la figure 5.1. Par conse´quent, le maillage doit eˆtre le plus raffine´ a` cet endroit. Il s’agit en
140 Chapitre 5. Expansion d’un noyau de flamme turbulent
effet du lieu ou` la flamme se de´veloppe. Le maillage doit eˆtre capable de capter correctement
le front de flamme. L’expe´rience a montre´ que le rayon maximal des flammes n’exce´dait pas
30mm. Par conse´quent, une sphe`re de rayon 30mm est inse´re´e au centre du cylindre, soit au
centre de la feneˆtre de visualisation. Une coupe de la de´composition du domaine dans le plan
XY montrant les diffe´rents volumes est repre´sente´e sur la figure 5.2.
Fig 5.2 – Sche´ma de la de´composition du domaine pour le maillage.
Afin de trouver la re´solution de maillage ne´cessaire a` ces simulations 3D, une flamme en ex-
pansion cylindrique dans un domaine 2D est re´alise´e. Trois maillages posse´dant des discre´tisations
spatiales diffe´rentes sont utilise´s. Leurs caracte´ristiques sont donne´es dans le tableau 5.1. Les
e´le´ments de ces maillages sont des triangles, et le domaine est un cercle de 3 cm de diame`tre.
Nom Nombre d’e´le´ments ×103 Discre´tisation spatiale (µm)
Grossier 64 148
Interme´diaire 256 74.3
Fin 1024 37.19
Tableau 5.1 – Description des maillages 2D pour trouver la re´solution ne´cessaire en 3D.
Les re´sultats obtenus sur les maillages interme´diaire et fin sont similaires contrairement a`
ceux obtenus avec le maillage grossier. Dans ce dernier maillage, la flamme se propage plus
lentement. Une taille de maille de 75µm est suffisante pour capturer pre´cise´ment le front de
flamme ainsi que sa vitesse de flamme laminaire.
En 3D, le domaine est discre´tise´ a` l’aide de te´trae`dres. Le maillage est tout d’abord re´alise´
de manie`re grossie`re avec GAMBIT puis raffine´ a` l’aide d’un algorithme interne afin d’obte-
nir une re´solution suffisamment fine pour bien capter les diffe´rents phe´nome`nes physiques. Cet
algorithme ne´cessite un maillage dont la dissyme´trie initiale est faible. La dissyme´trie est un
parame`tre de´finissant la qualite´ du maillage. Il s’agit du rapport entre la surface optimale de
l’e´le´ment moins sa surface re´elle et sa surface optimale. Une dissyme´trie initiale faible est une
condition ne´cessaire pour obtenir un de´coupage des te´trae`dres correct. L’algorithme de raffine-
ment divise chaque te´trae`dre en huit te´trae`dres et conserve la qualite´ du maillage initial [159].
Le nouveau maillage posse`de une discre´tisaton spatiale deux fois plus fine que le maillage initial.
Un premier maillage de 38 millions de te´trae`dres est re´alise´. La discre´tisation spatiale au
niveau de la sphe`re est de 200µm, soit deux points dans le front de flamme. Ce maillage est
utilise´ pour trouver les parame`tres d’injection de la turbulence. Cependant, il reste trop grossier
pour capter la structure du front de flamme. Un niveau de raffinement est effectue´ pour obtenir
un maillage de 304 millions d’e´le´ments avec une discre´tisation spatiale de l’ordre 100µm dans
5.3. Re´alisation du me´lange 141
la sphe`re ou` la flamme se propagera. Les caracte´ristiques des deux maillages sont re´sume´es dans
le tableau 5.2.
Nom du maillage Nombre de cellules Discre´tisation spatiale dans Points dans le
(millions) la sphe`re (µm) front de flamme
M1 38 200 2
M2 304 100 4
Tableau 5.2 – Caracte´ristiques des deux maillages utilise´s.
Une densite´ du maillage raffine´ est donne´e sur la figure 5.3. Le plan XY est ici colorie´ par
l’inverse des volumes en mm3. Les raffinements de la sphe`re ainsi que du cylindre et du coˆne
sont bien visibles.
Fig 5.3 – Densite´ du maillage raffine´ dans le plan XY .
Afin de ve´rifier la qualite´ du maillage raffine´, le rapport viscosite´ turbulente sur viscosite´
mole´culaire est observe´ durant les deux phases de la simulation. Celui-ci est repre´sente´ sur la
figure 5.4 au moment de l’allumage qui correspond a` la fin de l’injection, ainsi qu’apre`s 5ms de
combustion. La valeur maximale de ce rapport n’exce`de pas 0.3. Pour la plupart des points, la
valeur est infe´rieure a` 0.1. Ces valeurs prouvent que la LES est bien re´solue et que le mode`le de
sous-maille ne devrait avoir qu’une influence mineure sur les simulations.
5.3 Re´alisation du me´lange
Les simulations ont toutes e´te´ effectue´es sur le calculateur Babel de l’IDRIS, qui est une
machine IBM Blue Gene P. Les parame`tres pre´sente´s dans cette section sont de´termine´s graˆce
au maillage compose´ de 38 millions de te´trae`dres. Les simulations re´alise´es avec ce maillage sont
effectue´es sur 256 processeurs. Pour ce maillage, la re´alisation de la phase d’injection ne´cessite
22 h afin de simuler 52ms physique.
5.3.1 Vitesse d’injection
Dans la section pre´ce´dente, il a e´te´ mentionne´ que le profil de vitesse d’injection du me´lange
riche est connu en sortie de l’injecteur. Ce dernier est repre´sente´ sur la figure 5.5. La dure´e
d’injection du me´lange est de 35ms. Dans un second temps, l’injection est stoppe´e et le me´lange
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Fig 5.4 – Rapport de la viscosite´ turbulente sur la viscosite´ mole´culaire dans la feneˆtre de
visualisation. Gauche : au moment de l’allumage. Droite : 5ms apre`s l’allumage. Maillage a`
304 millions d’e´le´ments.
se propage librement dans le domaine jusqu’au moment de l’allumage. Cette pe´riode permet a`
la stratification du me´lange de se former.
Fig 5.5 – Evolution de la vitesse maximale en sortie de l’injecteur.
L’e´volution repre´sente´e sur la figure 5.5 a e´te´ mesure´e par la technique du fil chaud, et
correspond a` celle de la vitesse maximale. La ge´ome´trie de l’injecteur est connue, il s’agit d’un
tube posse´dant une section circulaire. Par conse´quent, un profil de type parabolique (vitesse
nulle aux parois et maximale a` mi-hauteur) se basant sur cette vitesse maximale est impose´ en
entre´e. La vitesse est prise de´pendante du rayon par la relation :
v(r) = vmax(t)
[
1−
(
r
Rmax
)α]
, (5.1)
ou` Rmax correspond au rayon de l’injecteur et vmax a` la vitesse maximale.
La valeur de l’exposant α est adapte´e afin d’injecter la bonne quantite´ de me´lange dans la
chambre. Dans l’expe´rience de S. Balusamy [11], un volume de 6.5 cm3 de me´lange riche rentrent
dans le domaine. Ce volume V peut eˆtre e´crit de la manie`re suivante :
V =
∫ Tmax
0
∫ Rmax
0
2πrv(r)drdt . (5.2)
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En re´solvant cette e´quation, la valeur de α est de´termine´e. Elle est trouve´e e´gale a` 5.799.
5.3.2 Richesse injecte´e
Dans l’expe´rience, le me´lange injecte´ dans la chambre est riche, ϕ = 10, tandis que le me´lange
initialement pre´sent dans la chambre et l’injecteur est pauvre, ϕ = 0.6. Le me´lange riche ren-
contre tout d’abord le me´lange pauvre dans l’injecteur puis pe´ne`tre dans la chambre. Le me´lange
arrivant dans la chambre posse`de une richesse comprise entre celles des deux me´langes. Dans la
simulation nume´rique, l’injecteur n’est pas repre´sente´. La formation du me´lange entre le jet riche
et le fluide contenu dans l’injecteur n’est pas prise en compte. La richesse du me´lange pe´ne´trant
dans la chambre doit eˆtre calcule´e.
Le me´lange e´quivalent est compose´ d’une partie riche et d’une partie pauvre. Les dimensions
de l’injecteur permettent de de´terminer le volume de ce dernier :
Vpauvre = πR
2 × h = π × (2.5× 10−3)2 × (60× 10−3) = 1.178 cm3 . (5.3)
avec R le rayon de l’injecteur et h sa longueur. La quantite´ totale de me´lange pe´ne´trant dans la
chambre est une donne´e de l’expe´rience, Vinj = 6.5 cm
3. Par conse´quent, le volume riche injecte´
est de´termine´, Vriche = Vinj − Vpauvre = 5.32 cm3.
Les richesses des me´langes pauvre et riche sont connues, ϕriche = 10 et ϕpauvre = 0.6 . La
masse molaire de chaque me´lange peut eˆtre de´termine´e par :
Wmel =
N∑
k=1
XkWk , (5.4)
ou` Xk et Wk repre´sentent respectivement la fraction molaire et la masse molaire de l’espe`ce k.
Les valeurs suivantes sont obtenues : Wriche = 33.3 g/mol et Wpauvre = 29.21 g/mol.
Graˆce a` celles-ci les densite´s des diffe´rents me´langes peuvent eˆtre trouve´es :
ρ = P/rT , (5.5)
avec r = R/Wmel et R = 8.314 J.mol
−1.K−1 la constante des gaz parfaits. Pour rappel, les gaz
frais posse`dent la tempe´rature T = 300K et sont a` la pression atmosphe´rique. Les densite´s sont
alors ρriche = 1.35 kg/m
3 et ρpauvre = 1.19 kg/m
3.
Les volume des diffe´rents me´langes et leurs densite´ e´tant connus, il est maintenant possible
de de´terminer la masse, m, de chaque me´lange :
m = ρV , (5.6)
soit mriche = 7.2 g et mpauvre = 1.4 g.
La masse totale correspondant au me´lange e´quivalent est ainsi de´termine´e, meq = mpauvre+
mriche = 8.6mg. Graˆce a` la masse du me´lange e´quivalent et a` son volume, sa densite´ puis sa
richesse sont calcule´es, en suivant le raisonnement inverse a` celui tout juste pre´sente´.
Un re´capitulatif des diffe´rentes valeurs obtenues pour les trois me´langes, respectivement
e´quivalent, pauvre et riche est donne´ dans le tableau 5.3.
Le me´lange injecte´ dans la simulation posse´dera la richesse ϕ = 7.6.
5.3.3 Variation de tempe´rature et de pression pendant l’injection
Le volume e´tudie´ e´tant un volume ferme´, il est important de prendre en compte l’augmen-
tation de pression et de tempe´rature pendant la phase d’injection.
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Volume (cm3) Richesse (-) Densite´ (kg/m3) Masse (mg)
Equivalent 6.5 7.6 1.324 8.6
Pauvre 1.178 0.6 1.19 1.4
Riche 5.322 10.0 1.35 7.2
Tableau 5.3 – Re´capitulatif des caracte´ristiques des me´langes injecte´s dans la chambre.
Le code YALES2 est un code qui re´sout les e´quations de Navier-Stokes sous l’approximation
de faible nombre de Mach. Par conse´quent, la pression thermodynamique est uniforme dans le
domaine. Une augmentation temporelle de pression doit par contre eˆtre prise en compte.
Le volume total de la chambre est de 576 cm3 et celui du me´lange injecte´ est de 6.5 cm3. De
ce fait, le volume injecte´ ne repre´sente que 1.12% du volume total.
Le premier principe de la thermodynamique permet d’approcher la tempe´rature dans la
boˆıte a` la fin de l’injection. Les temps d’e´volution e´tant tre`s courts (de l’ordre de quelques
milli-secondes), la transformation est suppose´e adiabatique, ∆Q = 0, et l’e´nergie cine´tique est
ne´glige´e.
L’e´tat initial (EI) est connu, ainsi que les caracte´ristiques du me´lange injecte´. L’e´tat final
(EF) correspond a` l’e´tat initial auquel le me´lange injecte´ est ajoute´. La variation entre les deux
e´tats, ∆U , est donc :
∆U = UEF − UEI = PinjVinj , (5.7)
Ce qui permet de de´terminer la tempe´rature finale,
Tf =
PinjVinj + Tini(miniCv,ini +minjCv,inj)
mfinCv,fin
. (5.8)
L’application nume´rique donne Tf = 302.3K.
La variation de tempe´rature pendant la phase d’injection e´tant minime, celle-ci est ne´glige´e.
Initialement, une augmentation line´aire de la pression durant la phase d’injection a e´te´
envisage´e. Les donne´es expe´rimentales e´tant connues en fin d’injection, il aurait e´te´ possible de
de´terminer la pression finale graˆce a` l’e´quation d’e´tat des gaz parfaits.
Cependant, la mise en place d’une richesse e´quivalente ne permettait pas de savoir si la
richesse globale a` la fin de l’injection serait exactement la meˆme que dans l’expe´rience. En
outre, du fait de l’approximation faible nombre de Mach, le me´lange injecte´ posse`de la meˆme
pression que le me´lange dans la boˆıte, contrairement a` l’expe´rience, ce qui peut la` aussi entraˆıner
une modification de la richesse globale finale.
Lors de la mise en place de la simulation, deux coefficients d’augmentation de pression
sont teste´s pour ve´rifier leur influence sur la longueur de pe´ne´tration du jet. Les re´sultats sont
visibles sur les figures 5.6 et 5.7 pour des coefficients e´gaux a` dP0/dt = 21230Pa/s et dP0/dt =
25263Pa/s. Ceux-ci correspondent respectivement a` l’augmentation de pression obtenue apre`s
injection d’un me´lange de richesse ϕ = 7.6 et ϕ = 10, pour une pression d’injection supe´rieure
a` la pression dans la chambre. La longueur du jet est fortement de´pendante de ce coefficient.
Jangi et al. [85] proposent une augmentation de pression base´e sur l’inte´gration de la loi des
gaz parfaits. La masse injecte´e au cours du temps e´tant connue, cette me´thode est implante´e
dans YALES2.
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Fig 5.6 – Simulation de la phase d’injection avec le maillage 38 millions. Contour de la richesse
ϕ, avec une augmentation line´aire de pression, dP0/dt = 21230Pa/s, 52 ms apre`s le de´but de
l’injection.
Fig 5.7 – Meˆme figure que la figure 5.6 mais avec dP0/dt = 25263Pa/s. Les diffe´rences de
forme et de pe´ne´tration sont clairement visibles.
La pression dans l’e´quation d’e´tat est e´value´e selon,
P ⋆0 =
∫
V
ρ⋆dV∫
V
[rLUT (φ⋆) · TLUT (φ⋆)]−1dV
, (5.9)
ou` l’exposant LUT signifie ”Look-Up Table”, les valeurs sont prises directement dans la
table chimique. Les e´toiles signifient qu’il s’agit de valeurs pre´dites dans une e´tape pre´ce´dente
de l’inte´gration temporelle. Cette nouvelle valeur de pression P ⋆0 sert a` de´terminer la valeur de
la densite´ locale,
ρn+3/2 =
P ⋆0
rLUT (φ⋆)TLUT (φ⋆)
. (5.10)
La pression dans la chambre de combustion e´volue aussi durant la phase de combustion, du
fait de l’expansion thermique des gaz bruˆle´s. Par conse´quent, cette me´thode est mise en place
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pour les deux phases, injection et combustion.
5.3.4 Injection de la turbulence
De la turbulence doit eˆtre injecte´e en entre´e du domaine pour simuler la turbulence pre´sente
dans l’expe´rience. Celle-ci est ge´ne´re´e a` l’aide d’un solveur spectral a` partir d’un spectre de
Passot-Pouquet [134] :
E(k) = 16
√
2
π
u2rms
k0
(
k
k0
)4
e
−2
(
k
k0
)2
. (5.11)
Ce spectre pre´sente l’avantage de pouvoir eˆtre re´gle´ facilement a` l’aide de deux parame`tres.
Le nombre d’onde k0 = 2π/L0 est lie´ a` l’e´chelle inte´grale. Le second parame`tre correspond aux
fluctuations de vitesse, soit l’e´nergie cine´tique totale du domaine.
Dans l’expe´rience, la turbulence est cre´e´e par le passage du me´lange dans les deux sole´no¨ıdes
pre´sents en aval de l’injecteur, puis continue d’augmenter dans ce dernier. S. Balusamy donne des
indications sur les fluctuations de vitesse au moment de l’injection. Cependant aucune donne´e
n’est fournie concernant l’e´chelle inte´grale. Ces deux donne´es sont ne´cessaires pour introduire
une turbulence homoge`ne isotrope dans la simulation. Une recherche parame´trique est effectue´e
afin d’e´valuer ce parame`tre. Il est en effet montre´ dans diffe´rentes e´tudes [14, 21, 131] que la
topologie d’un jet est fortement de´pendante des conditions turbulentes initiales. La validation
de l’e´chelle inte´grale est ici base´e sur la longueur de pe´ne´tration du jet 19ms apre`s le de´but
de l’injection. Cet instant est choisi car c’est l’unique moment ou` des donne´es sont pre´sentes
dans la the`se de S. Balusamy entre le de´but de l’injection et le moment de l’allumage. Il est
remarque´, et illustre´ sur les figures 5.8 et 5.9, lors de ces essais que plus l’e´chelle inte´grale est
grande, plus la longueur de pe´ne´tration est courte. Dans ce cas, le jet a tendance a` se propager
dans les directions transverses.
Fig 5.8 – Iso-contour de la richesse 52ms apre`s le de´but de l’injection, e´chelle inte´grale e´gale a`
0.4mm.
La longueur finalement retenue est 1.4mm, valeur proche du rayon de l’injecteur. Les champs
de fraction de me´lange expe´rimental et nume´rique ainsi obtenus a` t = 19ms apre`s le de´but de
l’injection sont repre´sente´s sur la figure 5.10.
Ces figures montrent bien que la longueur ainsi que la largeur du jet sont correctement
reproduites pour ces parame`tres de turbulence initiaux.
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Fig 5.9 – Iso-contour de la richesse 52ms apre`s le de´but de l’injection, e´chelle inte´grale e´gale a`
1.4mm.
Fig 5.10 – Reproductibilite´ du jet 19ms apre`s le de´but de l’injection. Gauche : LES. Droite :
expe´rience. La longueur de pe´ne´tration du jet est en accord avec les re´sultats expe´rimentaux.
5.4 Me´thodes nume´riques pour la combustion
5.4.1 Table chimique
La me´thode PCM-FPI pre´sente´e dans les sections 3.5.2.3 et 3.6.3.1 est ici utilise´e.
L’e´tude se basant surtout sur la vitesse de flamme, le sche´ma cine´tique de Jerzembeck-
Pepiot [86] est choisi pour de´crire la combustion propane/air. Ce dernier donne en effet des
vitesses de flamme laminaire en accord avec les re´sultats expe´rimentaux pour la plupart des
hydrocarbures.
La table chimique a e´te´ re´alise´e a` l’aide de Cantera [34]. La variable de progre`s est de´finie de
la meˆme manie`re que dans la section 4.2.5, soit YC = YCO+YCO2 +YH2O, pour e´viter tout point
de rebroussement. Afin d’eˆtre plus pre´cis, l’index des valeurs table´es de la fraction de me´lange
est centre´ autour de la stœchiome´trie puis s’e´largit dans les domaines de non-flammabilite´.
L’index de la variable de progre`s est quant a` lui re´gulier sur tout son intervalle [0 : 1]. La
table est re´alise´e pour une unique tempe´rature et une unique pression initiale. Les re´sultats
expe´rimentaux de Balusamy [11] montrent en effet que l’augmentation de pression durant la
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phase de combustion n’exce´dera pas 2%.
La simulation re´alise´e e´tant une LES, il est important d’introduire une variance de sous-
maille pour la variable de progre`s. Le but de cette simulation est aussi d’avoir un maillage assez
raffine´ pour conside´rer Z constant dans une cellule, c’est-a`-dire une fonction de sous-maille de
type Dirac.
En ce qui concerne le facteur de se´gre´gation de la variable d’avancement, il est de´fini a` l’aide
de la loi de me´lange [124, 138], donne´e par l’e´quation (3.149) et rappele´e ci-apre`s :
SC =
CS∆
2|∇C˜|2
C˜(1− C˜) . (5.12)
La taille de filtre ∆ est une variable locale et e´gale a` la taille de la maille.
Cette de´finition peut eˆtre utilise´e puisque la simulation est bien re´solue. La constante du
mode`le, CS , est prise e´gale a` 0.08.
La table finale est base´e sur 5 parame`tres :
1. la tempe´rature initiale Tini = 300K ;
2. la pression initiale Pini = 101325Pa ;
3. la fraction de me´lange Z ;
4. la variable de progre`s normalise´e C ;
5. la se´gre´gation de la variable de progre`s SC .
Pour les simulations, le nombre de Schmidt de la fraction de me´lange est pris e´gal a` ScZ =
1.36 et celui de la variable de progre`s a` ScC = 0.725.
Au regard de la variance de la variable de progre`s dans la sphe`re raffine´e, repre´sente´e apre`s
4ms de combustion sur la figure 5.11, la simulation peut eˆtre qualifie´e de LES tre`s re´solue. En
effet, la variance n’exce`de pas 0.015 ce qui est ne´gligeable.
Fig 5.11 – Variance de la variable de progre`s dans la feneˆtre de visualisation 4ms apre`s
l’allumage. Maillage a` 304 millions d’e´le´ments.
5.4.2 Conditions limites et initialisation du noyau
Pour l’e´laboration de la phase de combustion, il est ne´cessaire de changer les conditions
limites a` la fin de la phase d’injection. Cette seconde phase se de´roule en effet dans un volume
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ferme´. La pre´ce´dente entre´e est maintenant de´finie en tant que mur. Le me´lange est allume´ de
manie`re force´e graˆce a` l’introduction d’un noyau de gaz bruˆle´s. Pour eˆtre le plus comparable
possible a` l’expe´rience, le point d’allumage est pris a` l’identique. Dans l’expe´rience, le me´lange
est allume´ graˆce a` deux e´lectrodes, en apportant le minimum d’e´nergie possible pour allumer le
noyau. Cependant, il n’est pas possible de quantifier cette e´nergie expe´rimentalement. La taille
du noyau introduit dans les simulations est adapte´e afin d’atteindre une taille similaire au noyau
expe´rimental apre`s 1ms. Un noyau de rayon 3mm est typiquement obtenu.
5.4.3 Mesure de vitesse locale a` l’aide d’une fonction Level-Set
5.4.3.1 Description et implantation de la me´thode
Le but est ici de de´terminer les effets dus a` la stratification. Pour cela, une mesure de vitesse
locale au niveau du front de flamme est mise en place graˆce a` la me´thode de level-set [132].
La level-set sert a` suivre une iso-valeur de la variable de progre`s. Cette dernie`re sert de crite`re
pour de´limiter le contour de flamme. La valeur suivie est de´termine´e graˆce a` des simulations 1D
pre´liminaires. La valeur de la variable de progre`s ou` le terme source est maximal est choisie et
est trouve´e e´gale a` 0.73 comme repre´sente´ sur la figure 5.12.
Fig 5.12 – Recherche de la valeur de la variable de progre`s pour laquelle le terme source est
maximal.
La level-set permet de calculer des normales ainsi que des distances a` une iso-surface rapi-
dement. Un sche´ma de la me´thode est repre´sente´ sur la figure. 5.13.
La mesure de vitesse s’effectue en deux temps. Au temps t (partie gauche de la figure 5.13) :
1. l’iso-contour nume´rote´ 1 correspondant a` C = 0.73 est de´termine´ et stocke´ graˆce a` la
level-set ;
2. les normales a` cet iso-contour, nt, sont calcule´es et stocke´es ;
3. les distances, dt, entre chaque point du maillage et l’iso-surface sont mesure´es et conserve´es.
Au temps t+∆t (partie droite de la figure 5.13) :
1. l’iso-surface C = 0.73 est de´termine´e, note´e 2 sur la figure 5.13 ;
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Fig 5.13 – Mesure de vitesse de flamme laminaire e´tire´e graˆce a` un suivi de flamme par
level-set. Le rouge correspond aux gaz bruˆle´s et le bleu aux gaz frais. Gauche : temps t.
Droite : temps t+∆t.
2. la vitesse absolue, sa, est de´termine´e en chaque point de cette nouvelle iso-surface graˆce
aux distances et normales pre´ce´demment stocke´es :
sa =
(
dt
∆t
)
· nt ; (5.13)
3. la vitesse du fluide en chaque point de la nouvelle iso-surface est calcule´e le long de la
normale :
u2 = u2 · nt ; (5.14)
4. la densite´ correspondant aux conditions de gaz frais, c’est-a`-dire C = 0 et SC = 0, est
re´cupe´re´e dans la table chimique pour chaque richesse locale. Celle-ci est note´e ρLUT ou`
l’indice LUT signifie encore une fois ”Look Up Table” ;
5. la vitesse de de´placement est de´termine´e a` l’aide du ratio de densite´ locale (ρ2/ρLUT ), de
la vitesse absolue et de la vitesse du fluide sur l’iso-surface 2 :
sd =
ρ2
ρLUTu
(sa − u2) , (5.15)
Cette vitesse de de´placement correspond a` une vitesse de flamme laminaire e´tire´e par
analogie a` une flamme 1D ;
6. l’iso-surface 2 devient l’iso-surface 1et l’algorithme est re´-initialise´.
L’intervalle de temps entre les deux iso-surfaces est impose´ par l’utilisateur. Celui-ci doit
eˆtre suffisamment grand pour que le front de flamme ne soit plus situe´ dans la meˆme maille mais
relativement court pour que la mesure soit locale. Un exemple d’estimation de cet intervalle de
temps est donne´ dans la sous-section suivante.
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5.4.3.2 Validation de la me´thode
Une flamme en propagation libre a` la richesse ϕ = 0.95 a e´te´ re´alise´e avec Cantera [34]. La
vitesse laminaire ainsi obtenue est e´gale a` sL = 37.53 cm/s.
La me´thode est teste´e sur une flamme de meˆme richesse afin d’eˆtre valide´e. Le cas C2 du
chapitre 4 sert ici de re´fe´rence.
Le maillage posse`de une discre´tisation spatiale de 40µm. La vitesse de flamme est connue
graˆce a` Cantera. Il faut 0.1ms a` la flamme pour parcourir cette distance. Pour assurer une bonne
mesure, un parcours minimal de deux mailles semble ne´cessaire. Par conse´quent, l’intervalle de
temps choisi entre les deux level-sets est de 0.25ms.
Les points positionne´s sur la level-set sont stocke´s dans un fichier ainsi que la vitesse laminaire
calcule´e a` cet endroit. Une fonction densite´ de probabilite´ est repre´sente´e sur la figure 5.14.
Fig 5.14 – Densite´ de probabilite´ de la vitesse laminaire pour le cas C2 du chapitre 4.
.
Sur cette figure, deux choses sont a` remarquer. Premie`rement, la me´thode donne des re´sultats
pre´cis en terme de mesure de vitesse. En effet, pour une richesse donne´e, l’e´cart maximal de
mesure est de 0.21 cm/s. En second lieu, une vitesse laminaire se distingue par un pic d’une
valeur de 11%. La valeur trouve´e est e´gale a` 37.89 cm/s.
5.5 Analyse du me´lange au moment de l’allumage
Les simulations dont les re´sultats sont pre´sente´s dans cette section ont e´te´ re´alise´es sur le
maillage comportant 304 millions d’e´le´ments. La partie injection est effectue´e sur 2048 proces-
seurs et dure 45 h 30.
5.5.1 Champs moyens
Afin de pouvoir re´aliser des moyennes d’ensemble, six simulations ont e´te´ re´alise´es. Ce nombre
de simulations a e´te´ limite´ par le couˆt CPU ne´cessaire a` leur re´alisation. Le but e´tant de se rap-
procher au maximum des variations expe´rimentales, des spectres de turbulence ont e´te´ ge´ne´re´s de
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manie`re ale´atoire. L’e´chelle inte´grale ainsi que les fluctuations de vitesse sont garde´es constantes
pour les six simulations, seuls les nombres ale´atoires ge´ne´rant les spectres sont modifie´s.
Pour chaque simulation, les donne´es sont collecte´es sur deux sections orthogonales. La
premie`re section correspond a` la feneˆtre de visualisation. La seconde posse`de les meˆmes co-
ordonne´es axiales mais est situe´e dans le plan XZ. Ces champs sont suppose´s non corre´le´s, ce
qui implique que douze plans sont collecte´s. Des moyennes d’ensemble sont re´alise´es sur ces
Fig 5.15 – Profil moyen du champ de vitesse juste avant l’allumage. Gauche : moyenne
nume´rique : 12 plans issus de 6 simulations. Droite : moyenne expe´rimentale : 100 mesures.
douze plans et compare´es aux re´sultats expe´rimentaux sur les figures 5.15 et 5.16.
Fig 5.16 – Profil moyen de la fraction de me´lange juste avant l’allumage. Gauche : moyenne
nume´rique : 12 plans issus de 6 simulations. Droite : moyenne expe´rimentale : 100 mesures.
Les profils expe´rimentaux et nume´riques moyens des composantes u et v de la vitesse dans
les directions transverse et longitudinale correspondant au point d’allumage sont repre´sente´s sur
les figures 5.17 et 5.18.
Les profils nume´riques et expe´rimentaux sont similaires. La forme plus re´gulie`re des profils
expe´rimentaux provient du fait que les moyennes sont re´alise´es sur 100 mesures, alors qu’uni-
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Fig 5.17 – Profil de la vitesse moyenne le long de la droite X = −8.5mm. Ligne continue :
profil nume´rique. Ligne pointille´e : profil expe´rimental.
Fig 5.18 – Profil de la vitesse moyenne le long de la droite Y = 0.5mm. Ligne continue : profil
nume´rique. Ligne pointille´e : profil expe´rimental.
quement 12 plans sont pris pour re´aliser la moyenne nume´rique. La composante de vitesse u est
largement supe´rieure a` v. Sur la droite d’e´quation X = −8.5mm, une forme de gaussienne est
visible pour la composante de vitesse u. Le pic de cette gaussienne est aux alentours du point
d’allumage et posse`de une vitesse d’environ u = 1.3m/s. Sur la droite d’e´quation Y = −0.5mm,
la composante de vitesse u varie progressivement d’environ 1m/s a` 2.3m/s. Quelle que soit la
droite observe´e, la composante de vitesse v est tre`s faible, toujours infe´rieure a` 0.5m/s.
Les profils de la richesse sont aussi trace´s pour ces meˆmes droites, figure 5.19.
La forme de gaussienne visible sur la figure 5.17 pour la composante de vitesse u se re-
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Fig 5.19 – Profil de la richesse moyenne le long des droites X = −8.5mm et Y = 0.5mm. Ligne
continue : profil nume´rique. Ligne pointille´e : profil expe´rimental.
trouve sur le profil de richesse le long de la droite X = −8.5mm. Une diffe´rence entre le profil
expe´rimental et le profil nume´rique le long de la droite Y = −0.5mm est visible. Le me´lange est
plus riche en nume´rique qu’en expe´rimental au niveau de l’injecteur.
Au niveau du point d’allumage, c’est-a`-dire au point de coordonne´es xign = −8.5mm et
yign = −0.5mm relativement au centre de la feneˆtre de visualisation, la valeur de la vitesse
moyenne est de 1.26m/s et la richesse vaut ϕ = 1.19. Les valeurs obtenues sont bien en accord
avec celles observe´es dans l’expe´rience, soit pour rappel une vitesse de 1.134m/s et une richesse
de ϕ = 1.074.
Une des principales difficulte´s nume´riques consiste a` bien capter l’ouverture du jet afin d’ob-
tenir une stratification correcte et donc une propagation de flamme comparable a` l’expe´rience
pendant la seconde phase de la simulation. Les figures 5.15 et 5.16 montrent que cette ca-
racte´ristique est respecte´e. En effet, l’angle d’ouverture est ici de´fini comme e´tant l’angle forme´
par l’axe X et l’iso-richesse ϕ = 0.8. Cet angle mesure environ 10˚ sur les champs moyens
expe´rimentaux et 12˚ sur les champs moyens nume´riques.
5.5.2 Champs instantane´s
Jusqu’a` pre´sent, les champs moyens ont e´te´ compare´s. Cependant, les champs instantane´s
sont e´galement importants pour examiner la dynamique de l’e´coulement re´actif. Ceux-ci sont
repre´sente´s pour un cas sur les figures 5.20 et 5.21.
Tout comme sur les champs moyens, l’expansion de la vitesse et de la fraction de me´lange
dans les directions transverses sont syme´triques par rapport a` l’axe du jet. La distribution
spatiale des structures du fluide est proche des re´sultats expe´rimentaux. Des corre´lations entre
le champ de vitesse et le champ de fraction de me´lange sont visibles.
5.5.3 Structures turbulentes
La topologie d’un me´lange complexe turbulent peut eˆtre mise en e´vidence graˆce au contour
du crite`re Q. Celui-ci de´tecte en effet les structures cohe´rentes du fluide [83]. Le crite`re Q est le
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Fig 5.20 – Champ instantane´ de fraction de me´lange au moment de l’allumage. Gauche : LES.
Droite : expe´rimental.
Fig 5.21 – Champ instantane´ de vitesse au moment de l’allumage. Gauche : LES. Droite :
expe´rimental.
second invariant du tenseur des de´formations. Il est donne´ par :
Q =
1
2
(ΩijΩij − SijSij) , (5.16)
avec Ωij =
1
2(uij − uij) et Sij = 12(uij + uij).
L’inte´rieur d’une structure tourbillonnaire est de´fini pour Q > 0. Une iso-surface instantane´e
du crite`re Q colorie´e par la vitesse est repre´sente´e sur la figure 5.22. Celle-ci souligne bien
l’instationnarite´ du jet et sa turbulence.
Sur cette figure, un premier tourbillon de forme toro¨ıdale se forme pre`s de l’entre´e ainsi qu’une
partie d’un second. Ensuite, les structures deviennent irre´gulie`res, les tourbillons toro¨ıdaux sont
casse´s et e´voluent en filaments qui s’e´tendent rapidement dans les directions transverses. Le
maillage du coˆte´ droit de la boˆıte est plus grossier ce qui explique que les structures sont moins
bien capte´es dans cette re´gion (cf. section 5.2.3).
La vitesse devient de plus en plus rapide en s’e´loignant de l’entre´e. En effet, lorsque l’allumage
prend place, l’injection a de´ja` e´te´ stoppe´e depuis 17ms. Par conse´quent, la vitesse du jet est tre`s
faible pre`s de l’injecteur et plus forte du coˆte´ droit du domaine.
156 Chapitre 5. Expansion d’un noyau de flamme turbulent
Fig 5.22 – Iso-surface du crite`re Q = 2.105s−2 colorie´e par la norme de la vitesse juste avant
l’allumage, a` t = 52ms.
5.6 Propagation de la flamme
Afin de pouvoir e´tudier la propagation de la flamme sans subir de manie`re notable l’influence
des parois, la propagation du noyau est observe´e durant 5ms. La phase de combustion est re´alise´e
pour les six simulations du cas stratifie´. Les simulations sont re´alise´es sur 4096 processeurs et
durent 23 h pour simuler 5ms physique. Pour clarifier les re´sultats, le temps initial est remis a`
t = 0ms au moment de l’allumage.
La mesure de vitesse pre´sente´e section 5.4.3 est directement effectue´e au cours de la simula-
tion. Les re´sultats sont enregistre´s a` chaque milli-seconde. Ces parame`tres expliquent la dure´e
de la simulation, bien plus longue que pour la phase d’injection (pour rappel 45h30 sur 2048
processeurs).
5.6.1 Effets de la stratification
Dans le chapitre pre´ce´dent, la flamme e´tait influence´e uniquement par l’e´tirement et la
stratification en richesse. Dans cette section, la turbulence et la topologie du jet sont deux
nouveaux parame`tres. L’inte´reˆt de la pre´sente section est d’essayer de de´terminer l’influence de
la stratification par rapport aux effets de la turbulence.
Pour cela, deux calculs homoge`nes sont re´alise´s, un a` la richesse ϕ = 0.8 et l’autre a` la
stœchiome´trie, ϕ = 1.0. Contrairement aux cas stratifie´s, les gaz initialement pre´sents dans la
chambre de combustion et ceux qui y sont injecte´s pre´sentent la meˆme richesse. Les parame`tres
de la turbulence choisis pour les cas stratifie´s sont maintenus pour les cas homoge`nes.
Dans un premier temps, la forme de la flamme est analyse´e graˆce au coefficient d’asyme´trie
pre´sente´ dans la section 4.5.3. Pour rappel, ce coefficient correspond au rapport de la plus grande
distance entre deux points situe´s sur l’axe X, Lx, sur la plus grande distance entre deux points
situe´s sur l’axe Y , Ly. L’e´volution temporelle de ce coefficient est repre´sente´e sur la figure 5.23.
Le cas stratifie´ est compare´ aux deux cas homoge`nes, au cas expe´rimental ainsi qu’a` une forme
fictive qui correspond a` l’e´longation de la flamme homoge`ne stœchiome´trique sur l’e´longation de
la flamme homoge`ne pauvre. Cette courbe fictive donne une approximation du rapport maximal
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que la flamme stratifie´e pourrait atteindre.
Fig 5.23 – Coefficient d’asyme´trie en fonction du temps pour les diffe´rents cas.
Pour les flammes homoge`nes, le coefficient d’asyme´trie est e´gal a` 1 si la flamme se propage
librement dans un domaine au repos. Dans le cas actuel, la vitesse du jet ainsi que la turbulence
introduite dans le domaine entraˆınent un e´cart sur cette valeur. Cet e´cart permet de diffe´rencier
l’effet de la stratification des autres parame`tres.
Sur la figure 5.23, les coefficients d’asyme´trie des deux cas homoge`nes augmentent avec le
temps. La diffe´rence de vitesse entre la direction axiale et les directions transverses est la cause
de cette augmentation. Le jet ayant e´te´ stoppe´ avant la fermeture de la boite, les vitesses les plus
fortes sont situe´es du coˆte´ droit du domaine. Plus le noyau de flamme e´volue, plus le me´lange qu’il
rencontre sur le coˆte´ droit est rapide. La vitesse du coˆte´ gauche demeure quasiment inchange´e
au cours du temps. En outre, la forme de la boˆıte privile´gie naturellement la propagation dans
la direction axiale.
A chaque instant, le coefficient du cas stratifie´ est plus grand que ceux des cas homoge`nes.
L’explication peut eˆtre vue de la manie`re suivante : apre`s quelques milli-secondes, des poches
de me´lange riche sont toujours pre´sentes le long de l’axe longitudinal. Au meˆme instant, le
noyau de flamme rencontre des me´langes de plus en plus pauvres dans les directions transverses.
Ainsi, la vitesse de de´placement est plus faible dans la direction transverse que dans la direction
longitudinale.
Le coefficient du cas stratifie´ simule´ demeure dans l’intervalle [rexp − δr; rexp + δr] avec rexp
la valeur moyenne du coefficient obtenu a` partir des donne´es expe´rimentales et δr son e´cart
type. Une centaine de tirs expe´rimentaux a e´te´ re´alise´e pour calculer la valeur moyenne rexp
du coefficient expe´rimental. Les e´carts types obtenus expe´rimentalement sont donne´s dans le
tableau 5.4.
Temps (ms) 1 2 3 4 5
δr × 102 8.31 9.47 9.90 9.15 10.32
Tableau 5.4 – Valeurs des e´carts types expe´rimentaux.
Les valeurs du coefficient d’asyme´trie du cas stratifie´ sont notablement infe´rieures a` celles du
coefficient fictif, qui est nettement plus e´leve´ que tous les autres. Dans le chapitre pre´ce´dent, un
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mouvement au sein des gaz bruˆle´s a e´te´ mis en e´vidence. Il a e´te´ montre´ que ce mouvement e´tait
responsable d’une plus faible de´formation qu’attendue. Cela semble aussi se re´ve´ler vrai dans le
cas pre´sent turbulent. Cependant, il est difficile de diffe´rencier les fluctuations de vitesse des gaz
frais, les effets de l’e´tirement de la dynamique pre´sente dans les gaz bruˆle´s, comme montre´ sur
la figure 5.24.
(a) ϕ = 0.8 (b) stratifie´ (c) ϕ = 1
Fig 5.24 – Champs instantane´s de vitesse a` t = 5ms. Impossibilite´ de diffe´rencier le
mouvement duˆ a` la vitesse initiale de celui implique´ par la stratification.
Sur la figure 5.25, des champs instantane´s de vitesse d’un cas stratifie´ sont compare´s a` ceux
des cas homoge`nes a` diffe´rents instants. Sur ceux-ci, les gaz bruˆle´s sont masque´s. En effet, dans
l’expe´rience, il est impossible de voir ce qu’il se passe dans les gaz bruˆle´s. Le bleu fonce´ ne
correspond donc pas a` une richesse ϕ < 0.6 mais au noyau de gaz bruˆle´s.
La similarite´ des formes et dimensions des flammes a` t = 1ms semble eˆtre due a` l’initialisation
du noyau. Ces figures confirment que le comportement de la flamme stratifie´e est compris entre
ces deux richesses. La flamme pauvre de richesse ϕ = 0.8 se propage bien plus lentement.
Pour cette richesse, la vitesse du fluide est faible compare´e aux autres cas. Au contraire, pour
la flamme stœchiome´trique, soit ϕ = 1.0, la flamme se propage tellement vite qu’il n’est pas
possible d’acce´der a` son inte´gralite´ dans la feneˆtre de visualisation.
La richesse semble avoir une influence sur la vitesse du jet. En effet, plus le me´lange est riche,
plus le fluide situe´ a` droite de la flamme est rapide. De meˆme sur le coˆte´ gauche, meˆme si cela
est moins remarquable a` cause de la vitesse oppose´e du jet a` l’instant d’allumage. Dans tous les
cas, les flammes commencent a` s’allonger dans la direction axiale a` partir de t = 2ms.
5.6.2 Champs instantane´s
L’e´volution temporelle des champs de vitesse et de richesse pour une des simulations est
visible sur les figures 5.26 et 5.27. Il faut pre´ciser qu’il s’agit de sections 2D d’un front de
flamme 3D.
Tout comme dans l’expe´rience, les de´formations locales de la flamme s’amplifient avec le
temps. Ces plissements sont dus a` la turbulence, aux fluctuations de richesse rencontre´es par le
front de flamme ainsi qu’aux instabilite´s intrinse`ques de la flamme.
Une comparaison des champs de richesse nume´rique et expe´rimental a` t = 5ms est donne´e sur
la figure 5.28. L’aspect ge´ne´ral des champs nume´rique et expe´rimental est globalement e´quivalent
en terme de de´formations locales et de taille de cellules. La simulation nume´rique a tendance a`
surestimer la vitesse du fluide. En effet, dans la feneˆtre de visualisation, la vitesse maximale ob-
tenue nume´riquement est de 5.75m/s alors qu’elle n’est que de 4.4m/s dans le cas expe´rimental.
Les champs observe´s sont instantane´s, ce qui pourrait expliquer ces valeurs, mais la tendance
semble se confirmer sur l’ensemble des six simulations.
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(a) 1ms, ϕ = 0.8 (b) 1ms, stratifie´ (c) 1ms, ϕ = 1
(d) 3ms, ϕ = 0.8 (e) 3ms, stratifie´ (f) 3ms, ϕ = 1
(g) 5ms, ϕ = 0.8 (h) 5ms, stratifie´ (i) 5ms, ϕ = 1
Fig 5.25 – Champs instantane´s de combustion homoge`ne et stratifie´e.
Il est aussi inte´ressant de remarquer que dans les deux cas, une poche de me´lange riche est
pre´sente au dessus de la flamme, sur le coˆte´ droit. La simulation nume´rique semble ainsi bien
prendre en compte la topologie du jet et de la stratification.
5.6.3 Contours moyens
La flamme sphe´rique attendue apre`s une milli-seconde n’est pas totalement observable sur
les champs instantane´s. C’est pourquoi, tout comme dans la partie injection, les six simulations
avec des spectres turbulents diffe´rents sont re´alise´es. Ainsi, il est aussi possible d’obtenir des
estimations des moyennes d’ensemble dans cette section. La figure 5.29 montre les contours
moyens de la flamme obtenus a` chaque milli-seconde.
Les contours moyens permettent d’apporter des pre´cisions sur les constatations visibles sur
les champs instantane´s. Nous voyons ici que les re´sultats attendus sont ve´rifie´s. En effet, le
contour de flamme est bien sphe´rique apre`s 1ms puis il tend a` se propager dans la direction
axiale. Pour rappel, cette direction est privile´gie´e pour trois raisons. Tout d’abord, il s’agit de la
direction ou` le me´lange le plus riche est pre´sent. Pour les valeurs de richesses conside´re´es, il s’agit
du lieu ou` la flamme est cense´e eˆtre la plus rapide et partant, se propager le plus rapidement. La
seconde raison est la vitesse initiale du jet. En effet, le flux du jet a e´te´ coupe´ depuis plusieurs
160 Chapitre 5. Expansion d’un noyau de flamme turbulent
(a) U (1 ms) (b) φ (1 ms)
(c) U (2 ms) (d) φ (2 ms)
Fig 5.26 – Champs instantane´s de vitesse et de richesse d’une combustion stratifie´e turbulente.
milli-secondes, mais le fluide n’est pas pour autant au repos dans la boˆıte. Par conse´quent, la
flamme a tendance a` suivre la trajectoire du jet. La dernie`re raison est la forme de la boˆıte. Les
parois sont plus proches dans les directions transverses, la flamme prend donc naturellement la
direction axiale.
La flamme se de´veloppe dans un me´lange instationnaire. De ce fait, l’e´volution de certaines
variables sur son contour est examine´e, figure 5.30.
Comme attendu, la flamme passe d’un me´lange riche a` un me´lange pauvre. La pre´sence du
me´lange riche apre`s 5ms est toujours visible sur l’axe X. La vitesse absolue et la vitesse du
fluide sont tre`s fortement corre´le´es. Cette caracte´ristique est surtout visible sur l’axe X. Du coˆte´
gauche de la flamme, le jet impacte directement le front et empeˆche celui-ci de se propager. Au
contraire, du coˆte´ droit, la flamme et le jet se propagent dans la meˆme direction, ce qui implique
a` la fois une plus grande vitesse absolue et une plus grande vitesse du fluide.
5.6.4 Contour 3D
Le dispositif expe´rimental ne permet pas la re´alisation de champs 3D. Cette contrainte n’a
pas lieu d’eˆtre avec la simulation nume´rique. Une iso-surface de la variable de progre`s colorie´e
par la richesse a` t = 5ms est repre´sente´e sur la figure 5.31.
Ce contour permet de voir que le me´lange riche est uniquement pre´sent sur l’axe X. La
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(e) U (3 ms) (f) φ (3 ms)
(g) U (4 ms) (h) φ (4 ms)
(i) U (5 ms) (j) φ (5 ms)
Fig 5.27 – Champs instantane´s de vitesse et de richesse d’une combustion stratifie´e turbulente,
suite de la figure 5.26.
richesse du me´lange est plus pauvre sur les directions transverses. A ce propos, on peut noter
que la richesse minimale de la boˆıte, ϕ = 0.6, est atteinte. Cette diffe´rence de richesse associe´e
a` la vitesse du jet explique la forme d’œuf de la flamme.
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Fig 5.28 – Champs instantane´s de richesse a` t = 5ms. Gauche : nume´rique. Droite :
expe´rimental.
Fig 5.29 – Contours moyens de la flamme. Gauche : nume´rique (six simulations). Droite :
expe´rimental (100 re´alisations).
5.6.5 Analyse de la vitesse de flamme
La me´thode de mesure de vitesse par levet-set pre´sente´e dans la sous-section 5.4.3 a e´te´
applique´e aux six simulations.
Un diagramme de dispersion repre´sentant la vitesse laminaire en fonction de la richesse
est donne´ sur la figure 5.32. Sur cette figure, la ligne noire repre´sente la vitesse de flamme
laminaire non e´tire´e donne´e par des pre´ce´dents calculs avec Cantera [34]. Pour le post-traitement
nume´rique, la gamme de richesse est discre´tise´e de ϕ = 0.6 a` ϕ = 3.0 par pas de 0.048. La vitesse
laminaire est moyenne´e pour chaque pas de richesse.
De manie`re ge´ne´rale, les points sont en accord avec la vitesse de flamme laminaire trouve´e
avec Cantera. Il est toutefois a` remarque que pour 1.0 < ϕ < 1.3, les valeurs sont le´ge`rement
sous-estime´es. Le diagramme de dispersion rend compte que la chimie tabule´e permet de pre´dire
une vitesse de flamme correcte.
Cela se voit d’autant plus en examinant les diagrammes de dispersion de toutes les vitesses
laminaires contenues dans le plan XY a` chaque milli-seconde, figure 5.33. Tout comme sur le
diagramme de dispersion moyenne´, les vitesses sont cohe´rentes avec celles pre´dites par Cantera.
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(a) Richesse
(b) Vitesse absolue (c) Vitesse du fluide
Fig 5.30 – Evolution temporelle du contour moyen dans la feneˆtre de visualisation, colorie´
respectivement par la richesse (a), la vitesse absolue (b) et la vitesse du fluide le long de la
normale (c).
Fig 5.31 – Simulation 3D : iso-surface du contour de flamme, a` t = 5ms, colorie´e par la richesse.
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Fig 5.32 – Diagramme de dispersion de la vitesse laminaire moyenne´e en fonction de la richesse
pour diffe´rentes milli-secondes.
Fig 5.33 – Diagramme de dispersion de la vitesse laminaire en fonction de la richesse, trace´ a`
chaque milli-seconde.
Ce graphique fournit en outre une information sur les richesses rencontre´es. Les richesses les
plus faibles ne sont pas pre´sentes durant les deux premie`res milli-secondes.
5.6.6 Influence de la courbure
Sur la figure 5.32, l’e´tirement n’est pas pris en compte dans le calcul des vitesses de flamme
laminaire par la me´thode de level-set. Par contre, la courbe noire re´sultante de Cantera repre´sente
les vitesses de flamme laminaire non e´tire´e. L’expression de l’e´tirement est donne´e dans l’e´qua-
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tion (4.17). Ici, seul le terme de droite de cette e´quation, lie´ a` la courbure, est analyse´. L’e´tirement
tangentiel n’est pas conside´re´. Le but est donc de de´terminer l’influence de la courbure sur la
vitesse de flamme.
Le contour de flamme est de´termine´ graˆce a` l’iso-surface de la variable de progre`s C = 0.73.
Un tel contour extrait sous Paraview [2] est repre´sente´ sur la figure 5.34 a` t = 5ms.
Fig 5.34 – Extraction du contour de flamme de´fini par l’iso-contour de la variable de progre`s
C = 0.73.
Ce contour pre´sente une surface rugueuse. Le maillage comporte en effet un nombre impor-
tant de points et l’iso-contour est cre´e´ a` partir d’une interpolation de la variable sur ceux-ci.
Une analyse directe sur un tel contour se re´ve`le inade´quate. Le contour doit premie`rement eˆtre
traite´ pour ensuite eˆtre examine´ de fac¸on pertinente.
Des filtres sont applique´s a` ce contour. Tout d’abord le contour est re´gularise´ puis les normales
a` la surface de flamme sont ge´ne´re´es. Une surface plus re´gulie`re est ainsi obtenue, figure 5.35.
Fig 5.35 – Lissage du contour de flamme graˆce a` l’application de plusieurs filtres.
L’ope´rateur de courbure moyenne peut eˆtre calcule´ selon,
H =
1
2
(h1 + h2) , (5.17)
ou` h1 et h2 correspondent aux inverses des rayons de courbure principaux.
La figure 5.36 repre´sente un aperc¸u du re´sultat applique´ a` la figure 5.35.
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Fig 5.36 – Champ de courbure sur le contour de flamme.
Le but de cette section est de montrer l’influence de la courbure sur la vitesse de flamme
laminaire. Jusqu’a` pre´sent, nous avons re´ussi a` calculer la courbure sur le contour de flamme.
Cependant, le noyau e´voluant dans un me´lange stratifie´, la richesse au niveau du contour de
flamme n’est pas unique, comme nous l’avons de´ja` vu sur la figure 5.31. Si l’on examine le
contour de flamme colorie´ par la richesse, visible figure 5.37, le fait que la richesse n’est pas
corre´le´e avec la courbure devient clair.
Fig 5.37 – Champ de richesse reconstruit sur le contour de flamme.
La gamme de richesse pre´sente sur le front de flamme est tre`s large. Par conse´quent, pour
e´tudier l’influence de la courbure, il devient ne´cessaire de regarder uniquement une petite gamme
de richesse. La flamme passe d’un milieu relativement riche a` un milieu relativement pauvre.
Par conse´quent, les richesses pre´sentes sur le contour de flamme e´voluent temporellement dans
ce sens. Des diagrammes de dispersion trac¸ant la vitesse de flamme laminaire en fonction de
l’e´tirement a` chaque milli-seconde, pour une petite bande de richesse, sont pre´sente´s sur la
figure 5.38.
L’amplitude de la bande est prise e´gale pour chaque milli-seconde et posse`de un delta de
0.02. Le tableau 5.5 contient les valeurs des vitesses de flammes laminaires non e´tire´es obtenues
par Cantera.
Les re´sultats pre´sente´s sur les diagrammes de dispersion, figure 5.38, sont en accord avec ces
valeurs a` chaque instant. La tendance des diffe´rentes courbes est similaire. Plus la courbure est
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(a) 1ms (b) 2ms
(c) 3ms (d) 4ms
(e) 5ms
Fig 5.38 – Diagramme de dispersion de la vitesse laminaire en fonction de la courbure a`
diffe´rents instants pour des petites bandes de richesse. Les bandes de richesse diffe`rent selon le
temps du fait de l’e´volution de la flamme dans le me´lange stratifie´.
positive, plus la vitesse de flamme laminaire diminue. Au contraire, pour une courbure ne´gative,
elle a tendance a` augmenter.
Sur les graphes (d) et (e), la diffe´rence en fonction de la richesse est clairement visible. Les
vitesses les plus faibles a` un e´tirement donne´ correspondent aux richesses les plus faibles. La
tendance est un peu moins visible sur les autres graphes.
Pour ve´rifier cette tendance, le diagramme de dispersion a` t = 5ms est retravaille´. La bande
168 Chapitre 5. Expansion d’un noyau de flamme turbulent
1ms 2ms 3ms 4ms 5ms
min max min max min max min max min max
ϕ 1.2 1.22 0.9 0.92 0.82 0.84 0.71 0.73 0.64 0.66
sl,0(ϕ)
(cm/s)
40.37 39.54 35.45 36.55 30.37 31.70 22.00 23.06 16.4 18.0
Tableau 5.5 – Vitesses de flamme laminaire non e´tire´e donne´es par Cantera pour les richesses
minimales et maximales e´tudie´es.
de richesse e´tudie´e est divise´e en quatre bandes afin d’obtenir une vitesse laminaire moyenne
par bande. Le nouveau scatter-plot ainsi obtenu est trace´ sur la figure 5.39.
Fig 5.39 – Courbes de la vitesse laminaire en fonction de la courbure pour des richesses
comprises entre 0.64 et 0.66 a` t = 5ms.
La courbe correspondant au me´lange les plus pauvres est bien situe´e au dessous des autres.
L’accord avec les valeurs pour une courbure nulle est d’autant plus vraie sur ce graphe.
Une syme´trie de la de´pendance entre courbure positive et courbure ne´gative est visible. La
contribution de la courbure a` la vitesse de flamme laminaire s’annule donc en moyenne, ce qui
explique les bons accords entre vitesse laminaire moyene´e et vitesse laminaire non e´tire´e sur la
figure 5.32.
5.6.7 Dynamique dans les gaz bruˆle´s
Dans la section 4.5.7, un mouvement au sein des gaz bruˆle´s a e´te´ de´tecte´ et analyse´. Lors d’une
combustion dans un milieu stratifie´ en richesse, la vitesse absolue est modifie´e sur l’ensemble du
front de flamme. Une dynamique semble apparaˆıtre dans les gaz bruˆle´s.
Sur une coupe d’un champ de vitesse, ou` les gaz bruˆle´s ne sont pas cache´s, figure 5.40, aucun
mouvement propre ne se distingue.
Le champ initial de vitesse du fluide ne peut pas eˆtre soustrait car il est modifie´ temporelle-
ment par le mouvement de la flamme. Une e´tude directe de la dynamique pre´sente dans les gaz
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Fig 5.40 – Champ de vitesse dans la feneˆtre de visualisation, les gaz bruˆle´s ne sont plus cache´s.
bruˆle´s est difficile.
La flamme est analyse´e au temps t = 4ms a` l’aide du mode`le pre´sente´ dans la section 4.5.7.
L’hypothe`se forte de stationnarite´ a` la base du mode`le n’est pas valable dans le cas pre´sent.
En effet, la flamme est encore dans ses premiers instants de de´veloppement et le milieu dans
lequel elle se de´veloppe est comple`tement instationnaire. Cependant, nous avons vu dans la
section 5.6.1 que l’asyme´trie de la flamme semblait moins importante que celle pre´dite par le
coefficient fictif. Le but est de voir si les e´quations constituant le mode`le peuvent tout de meˆme
eˆtre ge´ne´ralise´es a` des cas moins acade´miques.
La seconde hypothe`se du mode`le consiste a` supposer que le domaine est divise´ en deux
parties, une ”riche” (proche de la stœchiome´trie) et une pauvre. Pour chaque partie, une seule
valeur de variable est suppose´e pre´sente. Dans le cas 3D turbulent, la flamme rencontre a` un
meˆme instant des me´langes de richesses diffe´rentes. A t = 4ms, la gamme de richesse pre´sente
au niveau du front de flamme est 0.6 ≤ ϕ ≤ 1.7. Par conse´quent, les notions de coˆte´ riche et de
coˆte´ pauvre pre´sentes dans le mode`le ne sont plus cohe´rentes ici. Les notations f pour rapide
(fast) et s pour lent (slow) sont adopte´es. Les flammes les plus rapides se situent autour de la
stœchiome´trie tandis que les flammes les plus lentes sont au niveau des me´langes pauvres ou
tre`s riches. Le mode`le tel qu’il a e´te´ pre´sente´ dans la section 4.5.7 ne peut pas eˆtre directement
applique´.
La premie`re e´quation du mode`le concerne le saut d’impulsion a` travers la flamme (cf.
e´quation (4.31)),
Ss([ρ]s
2
a)s = Sf ([ρ]s
2
a)f . (5.18)
Les hypothe`ses du mode`le (stationnarite´ et domaine divise´ en deux parties avec valeur de
variable e´gale tout le long de la partie) n’e´tant plus valables ici, il est primordial d’examiner
les membres de l’e´quation de manie`re inde´pendante, sans en assurer l’e´galite´. Dans un premier
temps, le terme [ρ]s2a est analyse´.
La gamme de richesse pre´sente sur le contour de flamme est tre`s e´tendue. Celle-ci est divise´e
en plusieurs bandes de ∆ϕ = 0.1, de 0.6 ≤ ϕ < 0.7 a` 1.6 ≤ ϕ < 1.7. Les valeurs trouve´es
sont compare´es aux valeurs the´oriques calcule´es sous l’hypothe`se de flamme 1D laminaire en
propagation libre. Les valeurs the´oriques (indice th) sont calcule´es pour la valeur centrale de
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chaque bande selon
([ρ]s2a)th = [ρ]
(
ρFGsL
ρBG
)2
. (5.19)
Les re´sultats obtenus sont repre´sente´s sur la figure 5.41.
Fig 5.41 – Courbes de [ρ]s2a the´orique et simule´ pour le cas stratifie´ en fonction de la richesse, a`
t = 4ms.
Le but e´tant de voir si le saut d’impulsion tend a` s’homoge´ne´iser sur l’ensemble du front de
flamme, le terme [ρ]s2a doit eˆtre multiplie´ par la surface. Pour le calcul des valeurs the´oriques,
les valeurs trouve´es pre´ce´demment sont multiplie´es par les surfaces issues du cas 3D turbulent
La figure 5.42 est obtenue.
Fig 5.42 – Courbes du saut d’impulsion ([ρ]s2a ∗ S) the´orique et simule´ pour le cas stratifie´ en
fonction de la richesse, a` t = 4ms.
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La seconde e´quation provient du bilan de masse,
Ss(|ρBGuBG|)s = Sf (|ρBGuBG|)f , (5.20)
Nous avons vu dans la section 4.5.7.3 qu’il e´tait possible d’exprimer la vitesse dans les gaz
bruˆle´s en fonction de la vitesse absolue et de la vitesse laminaire (e´quation (4.22)). A partir de
cette de´finition, la valeur the´orique est de´termine´e,
(ρBGuBG)th = ρBG
(
ρFGsL
ρBG
)
+ ρFGsL . (5.21)
Le re´sultat est trace´ sur la figure 5.43.
Fig 5.43 – Courbes du bilan de masse (|ρBGuBG|) the´orique et simule´ pour le cas stratifie´ en
fonction de la richesse, a` t = 4ms.
Comme attendu, les valeurs obtenues dans le cas 3D pour les me´langes tre`s pauvres et tre`s
riches sont supe´rieures aux valeurs the´oriques, a` la fois pour le saut d’impulsion comme pour
le de´bit massique. Au contraire, pour des richesses proches de la stœchiome´trie les valeurs sont
infe´rieures aux valeurs the´oriques. On peut alors penser que, tout comme en laminaire, le saut
d’impulsion tend a` s’homoge´ne´iser sur le contour de flamme.
La limite coˆte´ pauvre entre les flammes ”rapides” et les flammes ”lentes” devient alors claire,
elle se situe a` ϕ = 0.85. Du coˆte´ riche par contre, cette limite est moins visible. Sur la figure 5.41,
elle est situe´e a` ϕ = 1.25, tandis qu’elle est seulement a` ϕ = 1.45 sur la figure 5.43.
Afin de mieux pre´ciser cette valeur, le troisie`me point du mode`le est regarde´. Celui-ci concerne
le rapport de surface de flamme. Les surfaces de flamme obtenues pour chaque bande sont
re´pertorie´es dans la table 5.6.
Le tableau 5.6 ainsi que la figure 5.42 montrent bien que la proportion de surface de flamme
ayant une richesse supe´rieure a` ϕ = 1.25 est relativement faible compare´e au reste de la surface.
La valeur ϕ = 1.25 est donc retenue comme limite coˆte´ riche. De plus, a` partir de cette valeur
de richesse, la vitesse laminaire de la flamme diminue.
Des valeurs moyennes de [ρ]s2a et de |ρBGuBG| sont calcule´es, a` la fois pour la partie lente et
pour la partie rapide. Le rapport de surface est aussi e´value´.
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Richesse Surface (cm2) Richesse Surface (cm2)
0.6− 0.7 1.569 1.2− 1.3 2.302
0.7− 0.8 4.184 1.3− 1.4 1.760
0.8− 0.9 5.658 1.4− 1.5 1.028
0.9− 1.0 4.539 1.5− 1.6 0.181
1.0− 1.1 3.893 1.6− 1.7 0.0395
1.1− 1.2 3.274
Tableau 5.6 – Surface de flamme par bande de richesse de ∆ϕ = 0.1.
Ss/Sf ([ρ]s
2
a)f/([ρ]s
2
a)s (|ρBGuBG|)f/(|ρBGuBG|)s
1.428 1.735 1.394
Tableau 5.7 – Bilan du rapport de surface calcule´ (Ss/Sf ) et de ceux obtenus par les deux
e´quations du mode`le.
Les re´sultats obtenus sont liste´s dans la table 5.7.
Bien que le cas soit comple`tement instationnaire, le mode`le simplifie´ donne des re´sultats en
ade´quation avec le rapport de surface re´el. En effet, le rapport de surface calcule´ est compris
entre les deux valeurs obtenues par le mode`le. La flamme est observe´e a` t = 4ms, ce qui peut
expliquer les e´carts du mode`le. Il a e´te´ vu dans la section 4.5.7 que la dynamique dans les
gaz bruˆle´s s’installaient apre`s quelques milli-secondes. Il s’agit ici des premiers instants ou` elle
peut eˆtre observe´e. Lors d’une combustion stratifie´e, une dynamique au sein des gaz bruˆle´s est
toujours pre´sente. Le saut d’impulsion essaie de s’homoge´ne´iser sur le contour de flamme, ce qui
re´duit l’asyme´trie de la flamme.
5.6.8 Etude de la flamme a` l’aide des harmoniques sphe´riques
Les de´formations de la flamme par rapport a` son rayon moyen sont ici e´tudie´es a` l’aide des
harmoniques sphe´riques. Pour cela, le contour de flamme doit d’abord eˆtre reconstruit a` l’aide
de ses coordonne´es sphe´riques discre´tise´es.
La colatitude θ et la longitude φ sont discre´tise´es a` l’aide de corbeilles d’amplitude π/100 rad.
Dans chaque corbeille, les valeurs moyennes du rayon, de la vitesse absolue, de la richesse et de
la vitesse laminaire sont mises en me´moire. Si une corbeille est vide, ce qui peut eˆtre le cas aux
extre´mite´s de la flamme, les valeurs des scalaires sont mises a` ze´ro. Le rayon moyen est calcule´
a` l’aide des deux rayons moyens non nuls les plus proches.
L’expansion du noyau de flamme peut se voir comme une expansion sphe´rique de´forme´e
par la stratification rencontre´e ainsi que par la vitesse initiale du jet. La fonction densite´ de
probabilite´ (PDF) du rayon de la flamme instantane´e est trace´e a` t = 5ms sur la figure 5.44.
A cet instant, le rayon moyen est e´gal a` rmoy = 1.61 cm. La PDF est relativement centre´e par
rapport a` cette valeur. Seul 22% des points posse`dent une de´formation du rayon par rapport
au rayon moyen supe´rieure a` 20%. Par conse´quent, les de´formations du front sont conside´re´es
comme faibles par rapport au rayon moyen de la sphe`re.
Le rayon peut eˆtre vu comme une fonction temporelle de la colatitude et de la longitude.
Une esquisse de cette approche est donne´e sur la figure 5.45.
Les de´formations du front e´tant faibles par rapport au rayon moyen de la sphe`re, la fonction
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Fig 5.44 – PDF du rayon de la flamme instantane´e a` t = 5ms.
Fig 5.45 – Esquisse du contour en tant que de´formation d’une sphe`re. Le rayon devient une
fonction des angles θ et φ ainsi que du temps.
f(θ, φ, t) s’e´crit
f(θ, φ, t) =
N∑
n=0
n∑
m=0
′
Pmn (arm,n cosmφ+ aim,n sinmφ) , (5.22)
ou` Pmn sont les fonctions de Legendre associe´es. Le prime qui apparait dans la somme indique
que le premier terme correspondant a` m = 0 est multiplie´ par 0.5.
Si l’on de´finit
αn,m =
2n+ 1
2π
(n−m)!
(n+m)!
, (5.23)
les expressions des coefficients de l’e´quation (5.22) sont,
arm,n = αm,n
∫ 2π
0
∫ π/2
−π/2
f(θ,φ,t)Pmn (θ) cosmφ cos θdθdλ , (5.24)
aim,n = αm,n
∫ 2π
0
∫ π/2
−π/2
f(θ,φ,t)Pmn (θ) sinmφ cos θdθdλ . (5.25)
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Les e´quations 5.24 et 5.25 constituent l’analyse d’un scalaire en harmoniques sphe´riques. Il
s’agit de la transforme´e directe tandis que l’e´quation (5.22) correspond a` la transforme´e inverse.
Graˆce aux harmoniques sphe´riques, les diffe´rentes de´formations de la flamme peuvent eˆtre
quantifie´es. En effet, selon les modes n,m conserve´s, des caracte´ristiques spe´cifiques de la flamme
sont obtenues.
(a) 1ms (b) 2ms
(c) 3ms (b) 4ms
(e) 5ms
Fig 5.46 – Evolution temporelle de la forme globale de la flamme de´crite par les modes 0 a` 3,
colorie´e par ϕ.
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Tout d’abord, le rayon moyen de la sphe`re est obtenu si uniquement le premier mode est
conserve´. En ajoutant les premiers modes, de 1 a` 3, une forme globale montrant la direction
privile´gie´e de la flamme est trouve´e. L’e´volution de la forme globale pour laquelle les modes 0 a`
3 sont conserve´s est donne´e sur la figure 5.46 pour un cas instantane´.
Concernant la forme de la flamme, l’e´longation dans la direction axiale, surtout du coˆte´
droit de la boˆıte est clairement visible. De la meˆme manie`re, l’impact du jet sur l’arrie`re de
la flamme creuse un trou de plus en plus clair. L’e´volution de la flamme sur sa partie arrie`re
est comple`tement bloque´e et aucune interaction avec la paroi n’aura lieu de ce coˆte´. Une forme
syme´trique autour de la direction axiale se met en place, aucune des directions transverses n’est
privile´gie´e. La pre´sence de poches de gaz est visible, le me´lange ne passe pas du plus riche au
plus pauvre de manie`re re´gulie`re. La flamme rencontre de forts gradients. Au cours du temps,
le me´lange tend a` s’appauvrir ce qui est la tendance attendue.
Les modes suivants servent a` la de´tection des de´formations secondaires de la flamme. Ces
modes sont plus petits et ne sont pas clairement visibles. Afin de les analyser tout en gardant
la forme de la flamme, les premiers modes de 0 a` 3 sont conserve´s et les suivants sont multiplie´s
par 2. Un cas instantane´ est analyse´ et colorie´ par diffe´rentes variables a` t = 5ms, figure 5.47.
La figure 5.47 de´montre que la de´formation n’est pas directement corre´le´e a` la richesse de la
flamme. En effet, sur le premier plan, une de´formation est clairement visible alors qu’il s’agit de
l’endroit ou` la flamme est la plus pauvre, ce qui signifie par ailleurs qu’elle est plus sensible a` la
turbulence. De plus, la de´formation aux endroits ou` le me´lange est le plus riche est loin d’eˆtre
la plus importante. Regardons maintenant la surface colorie´e par la vitesse laminaire. Le lieu ou`
la vitesse laminaire est plus grande pre´sente une grande de´formation.
La relation entre vitesse et de´formation est d’autant plus visible au regard de l’image colorie´e
par la vitesse absolue. Toutes les pointes des de´formations posse`dent des vitesses absolues plus
e´leve´es que le reste de la surface. La vitesse absolue de´pend donc a` la fois de la vitesse du fluide
et de la richesse.
5.7 Conclusion
Dans un premier temps, l’injection instationnaire d’un me´lange riche dans un volume ferme´
contenant un me´lange pauvre a e´te´ effectue´e. Le code n’e´tait jusqu’a` pre´sent pas adapte´ pour
traiter des volumes ferme´s. Par conse´quent, l’e´volution temporelle de la pression a duˆ eˆtre
prise en compte. De plus, une richesse d’injection e´quivalente ainsi que les parame`tres pour la
turbulence sont de´termine´s afin de reproduire l’expe´rience le plus fide`lement possible. Le but
de l’injection e´tait de re´aliser un me´lange stratifie´ turbulent dans le domaine. Des exemples de
champs de vitesse et richesse instantane´s au moment de l’allumage sont fournis. Des moyennes
d’ensemble ont aussi e´te´ effectue´es graˆce a` la re´alisation de six simulations et compare´es aux
re´sultats expe´rimentaux.
L’expansion d’un noyau de flamme dans un tel milieu a ensuite e´te´ observe´e. Afin d’analyser
au mieux les vitesses de flamme, une nouvelle me´thode de mesure de vitesse, base´e sur la me´thode
de level-set, particulie`rement bien adapte´e aux flammes stratifie´es, a e´te´ propose´e. L’influence
de la courbure sur la vitesse laminaire de flamme a e´te´ analyse´e.
L’e´volution temporelle de la forme du noyau a aussi e´te´ observe´e graˆce aux harmoniques
sphe´riques. La forme globale est tout d’abord examine´e a` l’aide des premiers modes. Il est
ensuite trouve´ que les de´formations de la flamme, caracte´rise´es par les modes secondaires, sont
directement lie´es a` la vitesse absolue, soit a` la vitesse du fluide et a` la turbulence pre´sente au
sein du domaine.
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(a) Richesse (b) Vitesse laminaire
(c) Vitesse absolue
Fig 5.47 – Harmoniques sphe´riques avec les modes multiplie´s par 2 a` partir du 4eme, colorie´es
par diffe´rentes variables a` t = 5ms.
Toutes les simulations pre´sente´es dans ce chapitre ont e´te´ effectue´es avec de la chimie ta-
bule´e par la me´thode PCM-FPI. Les concordances entre les re´sultats trouve´s et les re´sultats
expe´rimentaux montrent bien qu’une telle tabulation est capable de reproduire les principaux
effets de la stratification.
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6.1 Introduction
Dans les chapitres pre´ce´dents, le de´veloppement d’une flamme dans un milieu stratifie´ en gaz
frais, laminaire et turbulent, a e´te´ analyse´. L’objectif de cette the`se e´tant de rendre compte d’un
ensemble de phe´nome`nes pre´sents dans une chambre de combustion de moteur automobile, il
paraˆıt aussi important de traiter la proble´matique de la combustion en pre´sence de gaz bruˆle´s. En
effet, des gaz bruˆle´s re´siduels provenant du cycle pre´ce´dent ou bien volontairement re´introduits
dans le cylindre (afin de modifier les caracte´ristiques de la combustion) peuvent se trouver dans
la chambre. Cette the`se se termine par l’e´tude du de´veloppement d’un noyau de flamme dans
un milieu stratifie´ par une dilution en gaz bruˆle´s froids. Faute de temps, le de´veloppement du
noyau de flamme dans un milieu stratifie´ par une dilution en gaz bruˆle´s chauds ne pourra pas
eˆtre ici aborde´.
Un des avantages majeurs de l’implantation de la chimie complexe dans le code de calcul
re´side dans la possibilite´ d’introduire des gaz de composition et de tempe´rature variables au sein
du domaine. De ce fait, les simulations pre´sente´es dans ce chapitre sont uniquement re´alise´es
avec la chimie complexe. En chimie tabule´e, pour une tempe´rature et une composition initiale
de gaz bruˆle´s donne´es, il serait possible de rajouter une dimension a` la table qui serait le taux
d’EGR. Cependant, chaque modification de composition ou de tempe´rature initiale des gaz
bruˆle´s entrainerait des dimensions supple´mentaires.
Toutes les simulations re´alise´es dans ce chapitre reprennent le domaine et le maillage pre´sente´s
dans le chapitre 4, section 4.5.1.1, c’est-a`-dire un domaine circulaire de rayon 40 cm et une
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discre´tisation spatiale de 40µm dans le volume ou` la flamme e´volue. Pour entamer ce chapitre,
les conditions des cas effectue´s sont pre´sente´es. Des simulations en milieu homoge`ne compose´
de gaz frais dilue´s en gaz bruˆle´s (EGR) sont re´alise´es. Ensuite, des stratifications gaz frais/gaz
frais dilue´s par des EGR sont analyse´es. Afin de bien comprendre l’influence des gaz bruˆle´s, des
comparaisons avec des stratifications gaz frais/gaz frais, soit une stratification en richesse, sont
effectue´es. Pour finir, une flamme rencontrant une bande de gaz bruˆle´s est observe´e.
6.2 Pre´sentation des simulations
6.2.1 Dilution en gaz bruˆle´s
Les stratifications e´tudie´es jusqu’a` pre´sent portaient sur la richesse du me´lange. A pre´sent,
des stratifications par des gaz bruˆle´s froids sont observe´es dans les limites d’inflammabilite´,
incluant ainsi la dilution des gaz frais par des gaz bruˆle´s.
Le taux de dilution peut se de´finir selon :
τEGR(%) =
(
mEGR
mme´lange
)
× 100 , (6.1)
ou` le me´lange fait re´fe´rence a` la masse d’air plus la masse de carburant frais, et non la masse
totale.
Une large gamme de taux de dilution est simule´e afin de voir quelles sont les limites d’in-
flammabilite´ dans de tels me´langes et configurations. Les taux e´tudie´s sont au nombre de huit
et valent : 0, 5, 10, 15, 25, 30, 40 et 50%.
Une unique valeur de la richesse est conside´re´e. Il s’agit de ϕ = 0.95, de´ja` pre´sente dans le cas
C3 du chapitre 4. L’utilisation de la chimie complexe le permettant, toutes les espe`ces pre´sentes
dans la composition des gaz bruˆle´s sont prises en compte. Une flamme mono-dimensionnelle
en propagation libre est calcule´e avec le code de chimie de´taille´e Cantera [34] afin d’obtenir la
composition des gaz a` l’e´quilibre.
6.2.2 Conditions initiales
Les simulations e´tant re´alise´es en chimie complexe, le sche´ma cine´tique semi-de´taille´ pour la
combustion propane/air de´veloppe´ au cours de cette the`se et pre´sente´ en annexe A est utilise´.
Trois types de simulations sont ici re´alise´es. Dans tous les cas, la tempe´rature des gaz pre´sents
dans le domaine a` l’instant initial est T = 300K. Le comportement de la flamme dans un milieu
homoge`ne constitue´ de gaz frais dilue´s par des EGR est observe´ en premier lieu.
Dans un second temps, la configuration du cas C3 e´tudie´ dans le chapitre 4 est reprise.
Pour rappel, le cas C3 fait re´fe´rence a` la propagation d’une flamme stratifie´e propane/air dans
un milieu laminaire. Une bande de me´lange de richesse ϕ = 0.95 d’e´paisseur 4mm est situe´e de
manie`re syme´trique autour de l’axe X. La transition entre ce me´lange et le me´lange pauvre de ri-
chesse ϕ = 0.6 est effectue´e a` l’aide d’une tangente hyperbolique d’e´paisseur 0.5mm. L’allumage
de la flamme a lieu au centre du domaine, soit dans le me´lange de richesse ϕ = 0.95. Le rayon
du noyau de flamme initial est e´gal a` 0.7mm. Dans ce chapitre, la bande de gaz frais de richesse
ϕ = 0.95 est conserve´e. Le me´lange pauvre est remplace´ par un me´lange de richesse ϕ = 0.95
dilue´ en gaz bruˆle´s. Les gaz bruˆle´s servant a` la dilution sont issus de la combustion d’un me´lange
de gaz frais a` la tempe´rature T = 300K posse´dant la richesse ϕ = 0.95. Le me´lange propane/air
non dilue´ est situe´ au centre et le me´lange dilue´ sur l’exte´rieur du domaine. Cette configura-
tion rappelle la me´thode de stratification radiale pour les moteurs a` combustion ou` le me´lange
air/carburant est situe´ au centre du cylindre et le me´lange d’EGR a` sa pe´riphe´rie [73, 118].
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Pour finir, ces simulations sont compare´es a` des stratifications de richesse en gaz frais. La
bande de me´lange ”riche” reste encore une fois inchange´e. Le reste du me´lange est calcule´ pour
contenir un me´lange de gaz frais posse´dant la meˆme quantite´ de carburant que celle pre´sente
dans les diffe´rents me´langes dilue´s e´tudie´s.
Les fractions massiques du propane et par conse´quent les diffe´rentes richesses ainsi obtenues
sont re´pertorie´es dans le tableau 6.1.
Cas D0 D1 D2 D3 D4 D5 D6 D7
YC3H8 × 102 5.7290 5.4562 5.2082 4.9817 4.5832 4.4069 4.0921 3.8193
τEGR(%) 0 5 10 15 25 30 40 50
ϕFG 0.95 0.90 0.86 0.82 0.75 0.72 0.67 0.62
Tableau 6.1 – Fraction massique de propane et richesse en gaz frais correspondant aux
diffe´rents taux de dilution e´tudie´s.
Afin de diffe´rencier les cas pre´sentant une dilution en gaz bruˆle´s de ceux pre´sentant une
stratification en richesse sans dilution, les cas seront respectivement de´nomme´s DxEGR et DxZ .
L’indice Z correspond a` la fraction de me´lange.
Les profils de la fraction massique de propane le long de l’axe Y sont repre´sente´s sur la
figure 6.1 pour les diffe´rents cas.
Fig 6.1 – Profils initiaux de la fraction massique de propane le long de l’axe Y pour les
diffe´rents cas.
L’initialisation du noyau de flamme est re´alise´e de manie`re similaire a` celle pre´sente´e dans
la section 4.3.2.
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6.3 Propagation d’une flamme avec pre´sence d’EGR
6.3.1 Cas homoge`nes
Le comportement de la flamme e´voluant dans un milieu homoge`ne constitue´ de gaz frais
dilue´s en gaz bruˆle´s a` la tempe´rature T = 300K est tout d’abord observe´. Le de´veloppement de
la flamme est similaire a` celui d’une flamme en milieu homoge`ne constitue´ uniquement de gaz
frais, c’est-a`-dire une expansion cylindrique.
Le rayon de la flamme en fonction du taux d’EGR a` un instant donne´, ici t = 7ms, est
pre´sente´ sur la figure 6.2.
Fig 6.2 – Rayon de flamme en fonction du taux de dilution a` un instant donne´, t = 7ms.
Le rayon e´volue de manie`re line´aire en fonction du taux de dilution. Le coefficient de la
pente est de 5.10−3mm/%. Les taux de dilution supe´rieurs a` 25% ne sont pas repre´sente´s sur
la figure 6.2. Cela s’explique par le fait qu’a` partir de τEGR = 30%, la flamme s’e´teint. Pour
un taux de dilution e´gal 25%, la flamme montre de´ja` des difficulte´s a` se propager. En effet, a`
t = 7ms, son rayon n’exce`de pas 3mm alors que le rayon de flamme initial est de 0.7mm.
La simulation du τEGR = 30% est comparable au cas C1 pre´sente´ dans la section 4.5.2. Le
noyau commence a` se de´velopper mais est contraint de s’e´teindre apre`s quelques milli-secondes.
La` aussi, l’extinction semble eˆtre due au trop fort taux d’e´tirement. La richesse du cas C1,
ϕ = 0.6, e´tait proche de la limite pauvre d’inflammabilite´ du propane. On peut en de´duire
que la limite d’inflammabilite´ d’un me´lange dilue´ en EGR propane/air se situe aux alentours
de 25%. Il paraˆıt alors peu pertinent de re´aliser les simulations homoge`nes avec des taux de
dilution plus importants.
Dans le chapitre 4, il est montre´ que des flammes dont la richesse est proche des limites
d’inflammabilite´ n’arrivent pas a` se de´velopper en deux dimensions. La propagation de ces
meˆmes flammes ne pre´sente aucune difficulte´ en une dimension. La difficulte´ d’allumage en
deux dimensions a plusieurs causes. Tout d’abord, le fort taux d’e´tirement lors des premiers
instants de propagation, cependant, celui-ci de´croit tre`s rapidement. Le second point provient
des pertes thermiques et de la taille du rayon d’allumage. Il existe en effet une notion de rayon
critique en dessous duquel le noyau ne peut subsister. Si le noyau de flamme est trop petit, les
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re´actions chimiques ne de´gagent pas assez de chaleur pour compenser les pertes de chaleur par
conduction. Pour des flammes propane/air en expansion sphe´rique a` pression atmosphe´rique, ce
rayon critique est de 0.2 − 0.4mm pour une flamme a` la stoechiome´trie et 1 − 2mm pour une
flamme pauvre de richesse ϕ = 0.6 [15, 199, 200].
Un moyen pour contourner cette difficulte´ d’allumage est donc d’e´tablir la flamme dans
un milieu plus riche avant de la laisser se propager dans le milieu dont la richesse est proche
des limites d’inflammabilite´. La prochaine section pre´cisera que cela est aussi valable pour des
me´langes dilue´s en gaz bruˆle´s.
6.3.2 Forme du noyau des cas stratifie´s par une dilution en EGR
La stratification a` iso-richesse entre la bande de me´lange non dilue´ et le me´lange dilue´ en gaz
bruˆle´s entraˆıne une de´formation de la flamme. Dans ces deux me´langes, la proportion propane/air
est identique sauf que des gaz bruˆle´s sont pre´sents dans le me´lange dilue´. Par conse´quent, la
fraction massique de propane dans le me´lange dilue´ est infe´rieure a` celle de propane de la bande
de me´lange de richesse ϕ = 0.95 non dilue´. De plus, les espe`ces pre´sentes dans les gaz bruˆle´s
ne favorisent pas la combustion. Par conse´quent, la vitesse de combustion est diminue´e, tout
comme la tempe´rature.
Cette de´formation, visible sur la figure 6.3, est tre`s semblable a` celle obtenue lors de la
stratification en gaz frais. Un comportement similaire entre la stratification en gaz frais et la
stratification par un me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s est a` pre´voir.
Fig 6.3 – Contour de flamme du cas D4EGR. Le contour de flamme est trace´ a` chaque
milli-seconde, de 1 a` 7ms.
Afin d’e´valuer l’e´volution de la de´formation en fonction du taux de dilution, le coefficient
d’asyme´trie Lx/Ly de´fini dans le chapitre 4 est trace´ en fonction du temps, figure 6.4.
La le´ge`re asyme´trie, Lx/Ly < 1.05, visible durant les premie`res milli-secondes est due a`
l’initialisation du noyau et est ici conside´re´e comme non significative.
Tout comme pour la stratification en gaz frais, une e´longation de la flamme dans la direction
axiale est pre´sente. Le coefficient d’asyme´trie prend des valeurs sensiblement supe´rieures a` 1 de`s
que la flamme rencontre le me´lange dilue´. Cependant, les valeurs obtenues pour des taux de
dilutions infe´rieurs ou e´gaux a` 15% (de D1EGR a` D3EGR) restent tre`s faibles, infe´rieures a` 1.1.
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Fig 6.4 – Evolution temporelle du coefficient d’asyme´trie pour diffe´rents taux de dilution.
A t = 7ms, le coefficient d’asyme´trie du cas D4EGR vaut 1.13. Si l’on examine la figure 6.2,
on remarque que le rapport du rayon de la flamme homoge`ne non dilue´e sur celui de la flamme
homoge`ne dilue´e a` 25% en gaz bruˆle´s froids, au meˆme instant, est e´gal a` 5.2. Tout comme
pour la stratification en gaz frais, la flamme tend a` minimiser les efforts qui s’exercent sur elle.
L’asyme´trie est moins importante que pre´vue.
Un autre point visible sur la figure 6.4 est que la flamme peut se propager dans des milieux
dilue´s a` 50% en EGR lorsque la combustion est initie´e dans un milieu non dilue´. L’e´tablissement
de la flamme dans un milieu non dilue´ durant quelques milli-secondes permet ainsi la propa-
gation de la flamme dans des domaines dilue´s plus importants. Le me´lange dilue´ est rencontre´
typiquement a` partir de 3ms dans les situations e´tudie´es. L’allumage de la flamme dans un
milieu plus favorable a` son de´veloppement ainsi que la re´duction du taux d’e´tirement repoussent
les limites d’inflammabilite´ des me´langes dilue´s en gaz bruˆle´s.
6.3.3 Vitesse de flamme
L’e´volution de la vitesse absolue de flamme au niveau des points 1 et 2, figure 4.28, est
repre´sente´e sur les figures 6.5 et 6.6. Pour rappel, le point 1 correspond au point de la flamme
situe´ sur l’axe Y positif, donc rencontrant le me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s. Le point 2, quant a`
lui, est le point de la flamme situe´ sur l’axe X, la` ou` le me´lange est toujours non dilue´.
Chaque courbe tend vers une asymptote. Cependant, celle-ci n’est pas atteinte apre`s 7ms.
La dure´e physique des simulations a e´te´ limite´e par les ressources CPU disponibles.
Dans le chapitre 4, le degre´ de stratification a e´te´ e´tudie´ en faisant varier la richesse du
me´lange contenu dans la bande de me´lange ”riche”, cas C3 et C4. Ici, la richesse et la composi-
tion du me´lange de la bande centrale restent inchange´es. L’e´tude du degre´ de stratification est
effectue´e en modifiant le taux de dilution du me´lange rencontre´ par la flamme e´tablie.
Cette diffe´rence explique les comportements visibles sur les figures 6.5 et 6.6 qui diffe`rent de
ceux e´tudie´s jusqu’a` pre´sent. En effet, lors de l’e´tude de la stratification en gaz frais, un e´cart e´tait
observe´ sur les valeurs de la vitesse absolue pour les diffe´rents cas pendant les premie`res milli-
secondes. Dans le cas pre´sent, les courbes se superposent jusqu’a` t = 2.5ms. Ce temps correspond
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Fig 6.5 – Evolution temporelle de la vitesse absolue pour diffe´rents taux de dilution au point 1.
Fig 6.6 – Evolution temporelle de la vitesse absolue pour diffe´rents taux de dilution au point 2.
a` l’instant ou` la flamme rencontre pour la premie`re fois la stratification par le me´lange dilue´ en
gaz bruˆle´s le long de l’axe Y . Avant cet instant, la flamme e´volue dans un milieu homoge`ne non
dilue´.
Que ce soit au niveau de l’axe X ou` le me´lange est non dilue´ ou au niveau de l’axe Y
ou` le gradient de dilution est maximal, la tendance des courbes est similaire. Plus le me´lange
rencontre´ est dilue´ en gaz bruˆle´s, plus la vitesse absolue est lente. La de´ce´le´ration de la vitesse
n’est cependant pas proportionnelle au taux de dilution. A t = 7ms, l’e´cart entre les courbes
des cas D6EGR et D7EGR est infe´rieur a` celui entre les courbes des cas D5EGR et D6EGR.
Les vitesses laminaires de tels me´langes n’e´tant pas calcule´es par des simulations mono-
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dimensionnelles pre´liminaires, il ne parait pas inte´ressant de montrer l’e´volution de celles-ci. Le
comportement de la vitesse laminaire le long de l’axe Y est comparable a` celui de la vitesse
absolue.
6.4 Comparaison avec une stratification en gaz frais
Afin de mieux e´valuer le comportement de la flamme lors de sa rencontre avec des me´langes
dilue´s en gaz bruˆle´s, il paraˆıt inte´ressant de comparer celui-ci a` celui d’une flamme e´tablie
rencontrant une stratification en gaz frais. Les fractions massiques de propane des me´langes
dilue´s sont conserve´es pour de´terminer les richesses e´quivalentes des gaz frais.
6.4.1 Forme de la flamme
Premie`rement, le cas dilue´ a` τ = 25% (cas D4EGR) est compare´ a` son homologue en gaz
frais, soit une richesse de ϕ = 0.75 (cas D4Z). L’e´volution temporelle du coefficient d’asyme´trie
est repre´sente´e sur la figure 6.7.
Fig 6.7 – Evolution temporelle du coefficient d’asyme´trie pour le cas D4, rencontrant un
me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s ou un me´lange de gaz frais plus pauvre.
A tout instant, la courbe de la flamme rencontrant un me´lange plus pauvre est situe´e en
dessous de la courbe de la flamme rencontrant un me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s. Lorsque la
flamme rencontre une dilution en gaz bruˆle´s, elle e´prouve plus de difficulte´ a` se propager que
lorsqu’elle rencontre un milieu plus pauvre contenant la meˆme proportion de carburant que
le me´lange dilue´. De plus, a` t = 7ms, les valeurs de Lx pour les cas D4EGR et D4Z sont
respectivement Lx = 2.76 cm et Lx = 2.92 cm. En plus de pre´senter une forme plus cylindrique,
la flamme rencontrant un me´lange plus pauvre est plus grande (en diame`tre). Ces observations
sont cohe´rentes du fait des vitesses laminaires des deux me´langes. En effet, d’apre`s Cantera [34],
le me´lange dilue´ posse`de une vitesse laminaire e´gale a` sL = 17.09 cm/s tandis que celle du
me´lange de richesse ϕ = 0.75 est sL = 24.93 cm/s. Plus de pertes thermiques sont pre´sentes lors
d’une propagation dans un milieu dilue´ en EGR.
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Ce meˆme coefficient d’asyme´trie est maintenant observe´ a` t = 7ms pour les diffe´rents cas
e´tudie´s, figure 6.8.
Fig 6.8 – Valeur du coefficient d’asyme´trie pour les diffe´rents cas e´tudie´s, a` t = 7ms.
Le coefficient d’asyme´trie n’est pas proportionnel au taux de dilution. Pour des taux e´leve´s,
le coefficient d’asyme´trie continue d’augmenter mais la pente est plus faible. Le comportement
contraire, a` savoir un coefficient d’asyme´trie bien plus e´leve´ pour des grands taux de dilution,
pouvait eˆtre attendu. En effet, plus le me´lange est dilue´, plus il est difficile pour la flamme de
se propager, comme cela a e´te´ vu pour les cas homoge`nes. De meˆme, plus le taux de dilution
est grand plus la vitesse laminaire de la flamme est petite. Dans tous les cas, l’asyme´trie de la
flamme est amoindrie par le fait que la flamme ait e´te´ e´tablie dans un milieu non dilue´.
Pour les cas stratifie´s en gaz frais, le comportement semble plus line´aire. La flamme reste
dans tous les cas moins asyme´trique que pour les cas rencontrant une dilution.
6.4.2 Diffusion des espe`ces et de la tempe´rature
Il a e´te´ vu qu’une des espe`ces diffusant le plus rapidement e´tait le dihydroge`ne (H2). Les
champs de cette espe`ce sont pre´sente´s sur la figure 6.9 pour les cas D4Z , D4EGR et D7EGR .
Les champs des deux flammes rencontrant un me´lange dilue´ par des EGR, D4EGR et D7EGR,
sont similaires. Sur l’axe Y , la diffusion du dihydroge`ne est syme´trique par rapport au front de
flamme, de´fini par l’iso-contour C = 0.73. Au niveau de l’axe X, l’espe`ce H2 est pre´sente sur
une grande e´paisseur. Le niveau de stratification ne semble pas avoir d’influence sur le champ
de dihydroge`ne.
Le comportement du champ est diffe´rent pour le cas stratifie´ en gaz frais. Il est similaire a`
celui du cas C4 du chapitre 4. La diffusion est moins importante car il s’agit d’une stratification
d’un me´lange pauvre a` un me´lange pauvre, contrairement au cas C4 ou` une stratification d’un
me´lange riche a` un me´lange pauvre e´tait pre´sente. Moins de dihydroge`ne est donc produit au
cours de la combustion.
Si l’on compare l’e´paisseur au niveau de la flamme sur l’axe Y , celle-ci est bien plus impor-
tante lorsque la flamme rencontre un me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s.
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Fig 6.9 – Champs de fraction massique du dihydroge`ne. Gauche : cas D4Z . Milieu : cas
D4EGR. Droite : cas D7EGR. Carre´ de 8 cm de coˆte´.
L’e´volution du profil de tempe´rature le long de l’axe Y du coˆte´ positif est observe´e pour les
cas D4EGR et D4Z , figure 6.10.
Fig 6.10 – Evolution temporelle de la tempe´rature le long de l’axe Y positif. Gauche : cas
D4EGR. Droite : cas D4Z .
Sur cette figure, on peut noter que tout comme sur l’axe X, la flamme rencontrant une
stratification en gaz frais posse`de un diame`tre supe´rieur a` la flamme rencontrant un me´lange
dilue´ en gaz bruˆle´s. Cela se voit a` partir de t = 5ms, c’est-a`-dire quand la flamme rencontre le
me´lange dilue´ ou plus pauvre.
A partir de t = 6ms, les profils de tempe´rature des cas D4EGR et D4Z entre le centre
du noyau, Y = 0mm et le front de flamme (ou` re`gne un fort gradient de tempe´rature) sont
diffe´rents.
De plus, la tempe´rature de fin de combustion est supe´rieure pour le cas D4Z , ce qui corrobore
le fait que la flamme est plus rapide.
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6.4.3 Vitesses de flamme
L’e´volution temporelle de la vitesse absolue des deux cas observe´s, D4EGR et D4Z , est trace´e
sur la figure 6.11.
Fig 6.11 – Evolution temporelle de la vitesse absolue le long de l’axe Y positif pour le cas D4,
rencontrant un me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s ou un me´lange de gaz frais plus pauvre.
La flamme e´voluant au de´part dans le meˆme milieu homoge`ne non dilue´ de richesse ϕ =
0.95, il est normal de voir les courbes se superposer durant les premie`res milli-secondes. Les
comportements de la vitesse absolue des deux flammes se distinguent apre`s 2ms. La flamme
e´voluant dans un milieu stratifie´ en gaz frais est plus rapide que celle e´voluant dans un milieu
stratifie´ par une dilution en gaz bruˆle´s. Cette e´volution e´tait attendue suite aux premie`res
analyses effectue´es.
A t = 7ms, le ratio de vitesse absolue entre le cas D4Z et le cas D4EGR est e´gal a` 1.27.
La vitesse laminaire est calcule´e de la meˆme manie`re que dans le chapitre 4, c’est-a`-dire en
prenant la vitesse et la densite´ correspondant a` C = 0.73,
sL =
ρC=0.73
ρu
(sa − uC=0.73) , (6.2)
ou` l’indice u fait re´fe´rence aux gaz frais (unburnt).
L’e´volution en temps de sL est trace´e sur la figure 6.12.
Le comportement de la vitesse laminaire est similaire a` celui de la vitesse absolue. Les courbes
sont superpose´es durant les premie`res milli-secondes puis diffe`rent lors de la rencontre avec le
me´lange plus pauvre ou dilue´. Les courbes ont l’air de tendre vers une asymptote. Celle-ci semble
plus rapidement atteinte dans le cas pre´sentant une stratification en gaz frais.
Le temps de relaxation the´orique est maintenant calcule´. Plutoˆt que de le baser sur la fraction
de me´lange, comme cela e´tait fait a` pre´sent, il est ici base´ sur la fraction massique de propane.
En effet, lors d’une dilution en gaz bruˆle´s, la fraction de me´lange reste constante dans tout le
domaine puisqu’elle est base´e sur la conservation des atomes. Les cas ayant e´te´ cre´e´s de telle
sorte que leur champ de fraction massique de propane initial soient les meˆmes, il paraˆıt plus
judicieux de prendre ce crite`re.
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Fig 6.12 – Evolution temporelle de la vitesse laminaire le long de l’axe Y positif pour le cas
D4, rencontrant un me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s ou un me´lange de gaz frais plus pauvre.
L’e´paisseur du gradient de stratification, δYC3H8 , est la meˆme pour les cas D4EGR et D4Z ,
δYC3H8 =
YC3H8,max − YC3H8,min
|∇YC3H8 |max
, (6.3)
et vaut ici δYC3H8 = 428.38µm.
La diffe´rence entre les deux cas re´side dans la vitesse laminaire du me´lange dilue´ et du
me´lange le plus pauvre. La flamme 1D en propagation libre re´alise´e avec Cantera donne une
vitesse laminaire e´gale a` sL = 17.09 cm/s pour le me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s, ce qui ame`ne
a` un temps de relaxation de τ = 2.51ms. Pour le me´lange de richesse ϕ = 0.75 la vitesse
laminaire trouve´e est plus rapide, sL = 24.93 cm/s, ce qui implique un temps de relaxation plus
court, τ = 1.72ms. Les temps calcule´s nume´riquement sont plus longs que les temps the´oriques,
d’environ 3.5ms pour le cas D4EGR et 2ms pour le cas D4Z .
6.4.4 Dynamique dans les gaz bruˆle´s
La dynamique observe´e dans les gaz bruˆle´s des cas stratifie´s pre´sente´s dans le chapitre 4 se
produit aussi pour une combustion avec dilution par des gaz bruˆle´s. Cela laisse a` penser que le
meˆme type de dynamique que celui observe´ dans les cas stratifie´s en gaz frais a` lieu dans les gaz
bruˆle´s. Des lignes de courant vont du me´lange le plus riche vers le me´lange contenant des gaz
bruˆle´s et empeˆchent ainsi la flamme de se propager a` sa vitesse normale.
Le mode`le propose´ dans la section 4.5.7 est applique´ aux cas D4EGR et D4Z au temps
t = 10ms.
Tout comme pour le temps de relaxation the´orique, la valeur de coupure entre le me´lange
”rapide” et le me´lange ”lent” est base´e sur la fraction massique de propane. La valeur de coupure
est de´termine´e pour correspondre a` la valeur ϕ = 0.65 du cas C3, c’est-a`-dire 14.2% de l’e´cart
entre la fraction massique de propane au point 1 et celle au point 2.
Un re´capitulatif des re´sultats obtenus est donne´ dans le tableau 6.2.
Le mode`le marche relativement bien pour le casD4EGR mais pre´sente de plus grandes erreurs
dans le cas D4Z . Dans le cas D4EGR, la diffe´rence entre la vitesse laminaire du me´lange non
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Cas sa,f sa,s ubg,f ubg,s
Mode`le
D4EGR 1.90 1.33 -0.84 0.18
D4Z 2.60 1.57 -0.12 0.03
Mesure´
D4EGR 1.76 1.29 -0.81 0.40
D4Z 2.02 1.71 -0.57 0.26
Tableau 6.2 – Re´capitulatif des valeurs trouve´es par le mode`le et mesure´es pour les cas D4EGR
et D4Z au temps t = 10ms. L’indice f correspond au point ”rapide” et l’indice s au point
”lent”.
dilue´ et du me´lange dilue´ est assez grande. La flamme est plus asyme´trique et le mode`le est
plus efficace. Dans le cas D4Z , les vitesses laminaires au point 1 et au point 2 sont plus proches,
respectivement sL = 37.53 cm/s et sL = 24.93 cm/s d’apre`s Cantera. La dynamique dans les
gaz bruˆle´s est moins forte et le mode`le a plus de mal a` pre´dire les bonnes vitesses dans les gaz
bruˆle´s.
Il s’agit d’un mode`le simplifie´ comportant des hypothe`ses fortes. Les effets instationnaires ne
sont pas pris en conside´ration. Lorsque les me´langes rencontre´s par la flamme sont plus proches,
l’e´tablissement de la dynamique prend plus de temps. La valeur de coupure devient aussi plus
difficile a` de´terminer.
6.5 Flamme e´tablie rencontrant des EGR
Une dernie`re e´tude diffe´rant de celles pre´sente´es jusqu’a` pre´sent a e´te´ re´alise´e. Le domaine
et le maillage pre´sente´s pre´ce´demment sont conserve´s pour cette e´tude mais les champs initiaux
sont modifie´s.
Au de´part, le domaine est rempli d’un me´lange propane/air de richesse ϕ = 0.8. La proce´dure
d’initialisation du noyau de gaz bruˆle´s pre´sente´e dans la section 4.3.2 est re´pe´te´e. Seule une
simulation en chimie complexe est observe´e ici, par conse´quent t = 0ms correspond au de´but de
la simulation. Une fois le noyau et les termes sources e´tablis, des gaz bruˆle´s sont inse´re´s dans le
domaine, a` t = 1ms.
Ces gaz sont introduits dans une bande de 2mm d’e´paisseur. Celle-ci est situe´e entre 5
et 7mm par rapport au centre du domaine. Les gaz sont a` la tempe´rature des gaz frais soit
T = 300K. Dans ce cas, la flamme ne rencontre pas un me´lange dilue´, elle s’oppose directement
a` un me´lange froid non inflammable.
L’e´volution temporelle de la fraction massique de propane est donne´e sur la figure 6.13.
Deux choses sont visibles sur cette figure. Tout d’abord, la diffusion des gaz bruˆle´s est
observable. En effet, a` l’introduction des gaz, le gradient entre la bande de gaz bruˆle´s et les gaz
frais est tre`s raide. Au fur et a` mesure, ce gradient s’e´paissit a` cause de la diffusion des gaz. La
se´paration gaz frais/gaz bruˆle´s ne se maintient pas de manie`re naturelle.
D’autre part, la flamme de´forme le gradient de gaz bruˆle´s. Le noyau de gaz bruˆle´s chauds
pousse les gaz frais qui sont pre´sents autour de lui et retarde ainsi la rencontre avec la bande de
gaz bruˆle´s. Jusqu’a` t = 6ms, la forme cylindrique de la flamme ne semble pas eˆtre affecte´e par
la bande de gaz bruˆle´s.
Afin d’analyser l’impact de la bande de gaz bruˆle´s sur la flamme, le terme source du propane
est observe´, de 1 a` 11ms par pas de 2ms. Il est trace´ sur la figure 6.14.
Meˆme si la flamme ne semble pas eˆtre de´forme´e, la bande de gaz bruˆle´s froids influe sur la
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(a) 1ms (b) 2 ms (c) 3 ms
(d) 4 ms (e) 5 ms (f) 6 ms
(g) 7 ms (h) 8 ms (i) 9 ms
(j) 10 ms (k) 11 ms (l) 12 ms
Fig 6.13 – Champs de fraction massique de propane. Flamme e´tablie rencontrant un gradient
de gaz bruˆle´s.
flamme. Dans une flamme homoge`ne, le terme source est constant au niveau du front de flamme.
Sur la figure 6.14, cette caracte´ristique semble ve´rifie´e durant les premie`res milli-secondes. A
partir de t = 7ms, le terme source diminue a` l’endroit ou` la flamme commence a` rencontrer le
gradient de gaz bruˆle´s. Ce gradient de gaz bruˆle´s entraˆıne une extinction locale de la flamme,
clairement visible sur la figure 6.14 aux temps t = 9ms et t = 11ms.
La flamme commence a` de´former le gradient a` partir de t = 3ms alors que le terme source
du propane est impacte´ a` partir de t = 7ms. Dans cette configuration, la flamme e´volue dans
un milieu homoge`ne mais rencontre un me´lange de composition variable. Une vitesse nulle dans
les gaz bruˆle´s est par conse´quent attendue. Un champ de vitesse a` t = 11ms est repre´sente´ sur
la figure 6.15.
Une vitesse apparaˆıt au sein des gaz bruˆle´s bien que la flamme e´volue dans un milieu ho-
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(a) 1ms (b) 3 ms (c) 5 ms
(d) 7 ms (e) 9 ms (f) 11 ms
Fig 6.14 – Champs du terme source de propane. Flamme e´tablie rencontrant un gradient de
gaz bruˆle´s.
Fig 6.15 – Champ de vitesse a` t = 11ms. Les lignes de courant pre´sentes dans les gaz bruˆle´s
ont e´te´ trace´es.
moge`ne. Le mouvement s’instaure pour contrer la difficulte´ qu’e´prouve la flamme lors de sa
rencontre avec le gradient de gaz bruˆle´s. Le mouvement est moins syme´trique que dans les cas
stratifie´s sans vitesse initiale e´tudie´s dans le chapitre 4.
6.6 Conclusion
Dans un premier temps, des simulations homoge`nes de gaz frais dilue´s par des gaz bruˆle´s
ont e´te´ re´alise´es. Celles-ci ont permis d’approcher la limite d’inflammabilite´ d’un me´lange pro-
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pane/air dilue´ par des gaz bruˆle´s. Cette limite se situe autour de τEGR = 25%.
Nous avons aussi vu qu’allumer le noyau initial dans un milieu non dilue´ permettait d’aug-
menter cette limite d’inflammabilite´ et d’atteindre des me´langes dilue´s a` τEGR = 50%. Tout
comme dans le chapitre 4, la difficulte´ d’allumage du me´lange fortement dilue´ provient du fort
taux d’e´tirement ainsi que des pertes thermiques importantes durant les premie`res milli-secondes.
Une fois ces premie`res milli-secondes e´coule´es, de tels me´langes sont inflammables.
Une comparaison entre une stratification par une dilution en gaz bruˆle´s et une stratification
en richesse sans dilution a e´te´ effectue´e. Nous avons vu que pour une meˆme fraction massique
de propane, la vitesse laminaire du me´lange compose´ de gaz frais est plus rapide que la vitesse
laminaire du me´lange dilue´ par des gaz bruˆle´s. Par conse´quent, la flamme stratifie´e par un
me´lange de gaz frais non dilue´ est moins asyme´trique et plus grande (en rayon) que la flamme
stratifie´e par un me´lange dilue´ en gaz bruˆle´s.
Pour finir, une flamme e´tablie rencontrant des EGR est analyse´e. Nous avons vu que la
flamme modifie la forme du gradient de gaz bruˆle´s mais que ce dernier impacte fortement la
flamme puisqu’il entraˆıne une extinction locale de cette dernie`re. En outre, meˆme si la flamme
e´volue en milieu homoge`ne, un mouvement de fluide dans les gaz bruˆle´s commence a` se distinguer
et tend a` s’opposer a` l’extinction locale.
Les travaux pre´sente´s ici ont conduit a` des analyses non triviales, mais les conclusion sont
encore a` conside´rer avec pre´caution si l’on cherche a` e´tudier l’influence des gaz bruˆle´s au sein
d’une chambre de combustion d’un moteur. En effet, toutes les simulations sont re´alise´es avec un
me´lange propane/air. Les caracte´ristiques du propane sont sensiblement diffe´rentes de celles des
carburants utilise´s dans les moteurs. Il est possible que le comportement qualitatif de la flamme
soit similaire mais les valeurs nume´riques ne peuvent pas eˆtre utilise´es comme des re´fe´rences
pour des simulations ou des expe´riences avec un autre carburant.
Chapitre 7
Conclusions et perspectives
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7.1 Conclusions
La combustion se produisant dans un moteur automobile est un phe´nome`ne complexe. En
effet, des me´langes de composition et de tempe´rature variables sont pre´sents au sein de la
chambre de combustion. La flamme rencontre des he´te´roge´ne´ite´s qui alte`rent sa propagation.
A ce phe´nome`ne se greffe l’effet de la turbulence qui modifie notablement le comportement
de la flamme. Afin de mieux dimensionner les chambres de combustion ainsi que d’avoir une
meilleure compre´hension sur la manie`re d’e´tablir le me´lange, il paraˆıt ne´cessaire d’analyser
chaque phe´nome`ne se´pare´ment pour comprendre leur influence. Cette the`se s’inscrivait dans ce
sens puisque le but e´tait d’e´tudier le de´veloppement d’une flamme rencontrant un gradient de
concentration (en gaz frais ou en gaz dilue´s par des EGR). Pour comprendre chaque effet, il a e´te´
de´cide´ d’observer tout d’abord des cas simples laminaires puis d’enrichir l’e´tude en reproduisant
une expe´rience de combustion stratifie´e turbulente.
La re´alisation de cas simples et controˆle´s est rendue possible par la simulation nume´rique.
Afin de bien capter les diffe´rents phe´nome`nes, des simulations aux grandes e´chelles ont e´te´
re´alise´es avec le code YALES2. La proble´matique de la stratification a entraˆıne´ des modifications
du code en terme de mode´lisation de la cine´tique chimique. En effet, la chimie tabule´e par la
me´thode PCM-FPI utilise´e dans le code YALES2 jusqu’a` pre´sent ne permettait pas de re´pondre
a` l’ensemble des cas a` traiter. Un second mode`le, nomme´ chimie de´taille´e, a e´te´ implante´ dans
le code de calcul.
La chimie de´taille´e est connue pour eˆtre couˆteuse en terme de temps CPU. La taille du
domaine, la dure´e et le nombre de calculs a` re´aliser ont e´te´ des facteurs limitants. Par conse´quent,
seules des simulations 2D ont e´te´ effectue´es avec ce mode`le de cine´tique chimique.
Les carburants utilise´s dans les moteurs a` combustion ayant des formulations relativement
complexes, il a e´te´ de´cide´ ici de travailler avec un hydrocarbure plus simple. Le propane e´tant
connu pour reproduire un certain nombre de caracte´ristiques des carburants moteur, celui-ci a e´te´
choisi pour l’ensemble des simulations. Un se´jour de trois mois a` l’Universite´ de Cornell (USA) a
permis la re´alisation d’un nouveau me´canisme semi-de´taille´ pour la combustion propane/air en
collaboration avec le Prof. P. Pepiot. Ce sche´ma est base´ sur des flammes planes pre´me´lange´es
en propagation libre dans un milieu laminaire. Il est valide´ dans la gamme de richesse 0.6 ≤
ϕ ≤ 1.2. Le crite`re principal lors de la re´duction du sche´ma de´taille´ est la conservation de la
vitesse laminaire de flamme. Le phe´nome`ne d’auto-allumage ne faisait pas partie des cibles de
ce me´canisme et n’a pas e´te´ valide´ dans ces travaux.
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Les premie`res simulations de flammes stratifie´es en milieu laminaire ont mis en e´vidence un
mouvement au sein des gaz bruˆle´s. Ce mouvement n’est pas pre´sent dans des flammes homoge`nes
et explique la mode´ration de l’asyme´trie. Dans le noyau de gaz bruˆle´s, le fluide se de´place des
gaz dont la composition est proche de la stœchiome´trie vers les gaz pauvres ou riches posse´dant
des vitesses laminaires plus faibles. Les conditions des gaz bruˆle´s au niveau du front de flamme
le plus lent sont alors modifie´es. De plus, des me´langes ne pouvant pas eˆtre allume´s en milieu
homoge`ne sont atteignables graˆce a` un allumage dans un me´lange plus riche. Un mode`le simplifie´
permettant de lier la vitesse absolue de la flamme coˆte´ rapide et coˆte´ lent avec le rapport de
surface rapide/lent a e´te´ e´tabli. De ce fait, il est maintenant possible d’estimer les vitesses au
sein des gaz bruˆle´s. Ces simulations ont aussi montre´ la capacite´ du mode`le de chimie tabule´e
FPI a` reproduire le comportement de flammes stratifie´es.
Cette conclusion a permis d’utiliser la me´thode PCM-FPI pour la re´alisation de simula-
tions 3D de flammes stratifie´es en milieu turbulent. Ces simulations repre´sentaient un ve´ritable
de´fi car il s’agissait ici de reproduire une injection instationnaire menant a` la re´alisation d’un
me´lange stratifie´ [11]. De plus, la propagation d’une flamme dans un domaine ferme´ devait eˆtre
analyse´e. Le bon jeu de parame`tres pour la turbulence ainsi qu’une me´thode pour augmenter
temporellement la pression ont duˆ eˆtre identifie´s. Une me´thode permettant de mesurer la vitesse
laminaire de flamme e´tire´e a e´te´ propose´e. Celle-ci est base´e sur le suivi d’un iso-contour de
la variable de progre`s et la prise en conside´ration d’un rapport de densite´ local. L’influence de
la courbure sur la vitesse de flamme a aussi e´te´ montre´e. Meˆme si la chimie tabule´e semble
re´pondre de fac¸on incorrecte a` de forts taux de courbure, elle est capable de reproduire en partie
le comportement de flammes stratifie´es turbulentes. La dynamique dans les gaz bruˆle´s a ensuite
e´te´ observe´e graˆce au mode`le trouve´ pre´ce´demment. Un mouvement au sein des gaz bruˆle´s ne
peut plus clairement eˆtre de´tecte´ a` cause de la turbulence et de la vitesse du fluide, cependant,
comme dans les cas laminaires, une homoge´ne´isation de l’impulsion le long du front de flamme
semble se re´aliser. L’analyse de la flamme a` l’aide des harmoniques sphe´riques a permis de mon-
trer que les de´formations de la flamme e´taient corre´le´es a` la vitesse absolue. La limitation de la
chimie tabule´e re´side par contre dans sa capacite´ a` simuler des me´langes de tempe´rature ou de
compositions variables.
Par conse´quent, la chimie de´taille´e a e´te´ re´utilise´e dans la dernie`re partie de cette the`se
pour traiter la proble´matique de flammes rencontrant des me´langes dilue´s en gaz bruˆle´s. Les
travaux re´alise´s en stratification laminaire et turbulente ont permis de valider certains outils et
de de´velopper des mode`les pouvant s’appliquer a` de telles situations. Seuls des gaz bruˆle´s froids
ont e´te´ e´tudie´s dans cette partie. A partir d’un certain taux de dilution, il a e´te´ montre´ que
le me´lange n’e´tait plus inflammable en milieu homoge`ne. Du point de vue moteur automobile,
ce taux de´termine´ avec le propane est a` prendre avec pre´caution puisqu’il de´pend du carburant
utilise´. Les conclusions et observations faites sur les flammes stratifie´es se propageant dans
un milieu laminaire semblent s’appliquer a` des flammes rencontrant des me´langes dilue´s en
gaz bruˆle´s. Tout d’abord l’e´largissement des limites d’inflammabilite´. Il a e´te´ trouve´ que la
difficulte´ d’allumage des me´langes proches de la limite d’inflammabilite´ e´te´ due au trop fort
taux d’e´tirement. Cette difficulte´ peut eˆtre surmonte´e en allumant le noyau initial dans un
me´lange inflammable (non dilue´) puis en le faisant se propager dans des milieux plus dilue´s.
La limite d’inflammabilite´ passe ainsi de τEGR = 25% pour une combustion homoge`ne dans
un me´lange dilue´ a` au moins τEGR = 50% pour une combustion allume´e dans un milieu non
dilue´ puis rencontrant une dilution en gaz bruˆle´s. Une comparaison entre une propagation dans
un milieu stratifie´ en richesse et une propagation dans un milieu stratifie´ par une dilution en
gaz bruˆle´s a e´te´ re´alise´e. Pour une meˆme fraction massique de propane, la flamme stratifie´e par
un me´lange de gaz frais est moins asyme´trique et plus grande, du fait de sa vitesse laminaire
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plus e´leve´e que le me´lange e´quivalent avec dilution en gaz bruˆle´s. Une dernie`re e´tude montrant
une flamme e´tablie rencontrant un gradient de gaz bruˆle´s est effectue´e. Dans une telle situation,
la flamme de´forme la bande de gaz bruˆle´s qu’elle rencontre. La bande de gaz bruˆle´s joue aussi
un roˆle puisqu’une extinction locale de la flamme se produit. Un mouvement au sein des gaz
bruˆle´s semble se cre´er pour s’opposer a` cette extinction locale. Des e´tudes plus pousse´es sont
ne´cessaires a` la compre´hension de la propagation du front de flamme dans de tels milieux.
Du point de vue industriel, des informations ont e´te´ apporte´es pour ame´liorer la forme de la
chambre de combustion ainsi que la fac¸on dont le me´lange doit eˆtre re´alise´ au sein de celle-ci.
Afin d’avoir une combustion de meilleure qualite´, et par conse´quent, un meilleur rendement,
le me´lange devrait eˆtre re´alise´ de manie`re stratifie´e avec un allumage dans la partie riche. Le
type d’injecteur devient alors crucial. En outre, la dynamique pre´sente au sein des gaz bruˆle´s
modifie la vitesse du fluide dans les gaz frais. Cette modification a d’autant plus d’impact en
milieu confine´ ou` la vitesse du fluide est modifie´e par la pre´sence des parois. Des informations
concernant l’utilisation des EGR ont aussi e´te´ apporte´es.
7.2 Perspectives
Les e´tudes pre´sente´es ont mene´ a` des conclusions inte´ressantes a` la fois du point de vue
purement scientifique que du point de vue industriel. Ces conclusions ouvrent la porte d’un
champ d’investigations futures.
L’implantation de la chimie de´taille´e a en effet pre´sente´ nombre de difficulte´s. La principale
re´sidait dans l’inte´gration des termes sources chimiques. Une me´thode permettant de mieux
re´partir le calcul de ceux-ci a e´te´ mise au point, et est pre´sente´e en annexe C. Cependant, aucun
mode`le de sous-maille n’est encore applique´ ce qui restreint la taille des mailles du domaine.
Il pourrait eˆtre envisageable d’implanter des mode`les tels que celui des flammes e´paissies afin
de gagner du temps de calcul et de pouvoir re´aliser des simulations en trois dimensions. Une
attention particulie`re devra eˆtre porte´e a` la validation d’un tel mode`le puisque celui-ci modifiera
les espe`ces interme´diaire. Son champ de validite´ devra donc eˆtre ve´rifie´.
Le mode`le pre´sente´ dans le chapitre 4 pour pre´dire la dynamique des gaz bruˆle´s est un
mode`le simplifie´. Il serait inte´ressant d’aborder le caracte`re instationnaire de la flamme ainsi que
d’e´valuer de manie`re plus pre´cise l’influence du degre´ de stratification sur les caracte´ristiques
de la flamme. En outre, lorsqu’aucune stratification n’est pre´sente, aucune dynamique n’est
observe´e dans les gaz bruˆle´s. Il serait inte´ressant de trouver les limites asymptotiques du mode`le
quant a` cette dynamique.
L’effet me´moire trouve´ a` la fois dans les expe´riences [153, 11] et dans les simulations nume´-
riques [44] me´riterait d’eˆtre approfondi. En effet, les techniques expe´rimentales ne permettent
pas de de´terminer la richesse sur le front de flamme. Celle-ci est mesure´e le´ge`rement en amont
du front de flamme ce qui peut conduire a` un biais au niveau des conclusions. La flamme peut
en effet eˆtre conside´re´e plus riche ou plus pauvre qu’elle ne l’est re´ellement. Du point de vue
nume´rique, Pires da Cruz et al. [44] mesurent la richesse au niveau du de´gagement de chaleur
maximal. Cependant, la diffusion diffe´rentielle des espe`ces induit un gradient de la fraction de
me´lange et par conse´quent de la richesse au niveau du front de flamme. Une e´tude de l’influence
de l’endroit ou` est mesure´e la richesse sur les re´sultats semble constituer une piste envisageable
pour mieux caracte´riser l’effet me´moire.
Le chapitre 6 ne pre´sente qu’une e´bauche des e´tudes possibles prenant en compte les gaz
bruˆle´s. Des e´tudes similaires ou` seule la tempe´rature des gaz bruˆle´s serait modifie´e seraient les
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bienvenues. L’effet des gaz re´siduels chauds pre´sents au sein d’un moteur a` combustion n’a pu
eˆtre aborde´ dans ces travaux de the`se.
De meˆme, les e´tudes pre´sente´es dans ces travaux ne montrent que des stratifications struc-
ture´es. Les he´te´roge´ne´ite´s pre´sentes dans une chambre de combustion moteur re´elle pre´sentent un
caracte`re bien plus ale´atoire [137]. La re´ponse de la flamme sera susceptible d’eˆtre sensiblement
modifie´e.
La mise en place de la chimie complexe peut aussi permettre une analyse du comportement de
la flamme en fonction de la composition des gaz bruˆle´s. En effet, dans cette the`se, la composition
des gaz bruˆle´s a e´te´ prise comme la composition d’e´quilibre d’un me´lange a` une certaine richesse.
La composition des gaz diluants peut eˆtre facilement modifie´e afin d’e´tudier la modification du
comportement du front de flamme en fonction de celle-ci.
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Annexe A
Me´canisme Propane-Air semi-de´taille´
No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)
1 2H+M → H2+M 1.146E+20 -1.680 820.030
third-body efficiencies / H2 2.5 / H2O 12.0 / CO 1.9 / CO2 3.8 /
2 O+H2 ⇋ H+OH 5.080E+04 2.670 6292.070
3 O+H+M → OH+M 4.714E+18 -1.000 0.000
third-body efficiencies / AR 0.8 / H2 2.5 / H2O 12.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 2.0
4 OH+H2 ⇋ H+H2O 2.160E+08 1.510 3429.970
5 H2O+M ⇋ H+OH+M 1.912E+23 -1.830 118500.000
third-body efficiencies / AR 0.4 / H2 0.7 / H2O 12.0 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0
6 O+H2O ⇋ 2OH 2.970E+06 2.020 13400.100
7 H+O2(+M) ⇋ HO2(+M) k∞ 1.475E+12 0.600 0.000
k0 3.48E+16 -0.41 -1115.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 1.3 / H2O 14.0 / CO 1.9 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 3.8
8 H+O2 ⇋ O+OH 1.915E+14 0.000 16440.010
9 HO2+O → OH+O2 3.250E+13 0.000 0.000
10 HO2+H → H2+O2 1.660E+13 0.000 822.900
11 HO2+OH ⇋ H2O+O2 2.890E+13 0.000 -496.890
12 HO2+H → 2OH 7.079E+13 0.000 294.930
13 CH+O2 → HCO+O 3.300E+13 0.000 0.000
14 CH2[S]+OH → CH2O+H 3.000E+13 0.000 0.000
15 CH2[S]+O → CO+2H 3.000E+13 0.000 0.000
16 CH2[S]+H ⇋ CH+H2 3.000E+13 0.000 0.000
17 CH2[S]+O2 → CO+OH+H 7.000E+13 0.000 0.000
18 CH2[S]+H2 ⇋ CH3+H 7.000E+13 0.000 0.000
19 CH3+O2 → CH2O+OH 6.865E+01 2.860 10169.930
20 CH3+H(+M) → CH4(+M) k∞ 2.140E+15 -0.400 0.000
k0 3.31E+30 -4.00 2108.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 3.0 /
C2H6 3.0 / CO2 2.0
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No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)
21 CH3+O2 ⇋ CH3O+O 6.082E+07 1.540 26390.060
22 CH3+OH ⇋ CH3O+H 7.226E+11 0.000 5483.990
23 CH3+OH ⇋ CH2[S]+H2O 6.440E-08 5.800 -963.910
24 CH3+HO2 → CH4+O2 3.000E+12 0.000 0.000
25 2CH3(+M) ⇋ C2H6(+M) k∞ 6.770E+16 -1.180 653.920
k0 3.40E+41 -7.03 2763.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.4 / H2 2.5 / H2O 6.3 / CO 1.9 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 3.8
26 CH3+HO2 → CH3O+OH 1.150E+13 0.000 0.000
27 CH2[S]+CH3 → C2H4+H 2.000E+13 0.000 0.000
28 CH3+O → CH2O+H 8.000E+13 0.000 0.000
29 CH2[S]+CH4 ⇋ 2CH3 1.600E+13 0.000 -570.030
30 CH4+OH ⇋ CH3+H2O 4.160E+04 2.640 2099.900
31 CH4+O ⇋ CH3+OH 6.920E+08 1.560 8484.940
32 CH4+H ⇋ CH3+H2 3.860E+06 2.110 7750.000
33 CH+CH4 → C2H4+H 6.000E+13 0.000 0.000
34 CO+O2 → CO2+O 1.068E-15 7.130 13320.030
35 CO+OH ⇋ CO2+H 1.400E+05 1.950 -1347.040
36 CO+HO2 → CO2+OH 3.010E+13 0.000 23000.000
37 CO+O(+M) → CO2(+M) k∞ 1.800E+10 0.000 2384.080
k0 1.35E+24 -2.79 4191.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.5 / H2 2.0 / H2O 6.0 / O2 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 3.5
38 HCO+O2 → CO+HO2 7.580E+12 0.000 409.890
39 HCO+OH → CO+H2O 1.020E+14 0.000 0.000
40 HCO+HO2 → CH2O+O2 1.168E+05 2.010 -4717.020
41 HCO+CH3 → CH4+CO 1.210E+14 0.000 0.000
42 HCO+M ⇋ H+CO+M 1.860E+17 -1.000 17000.000
third-body efficiencies / H2 2.0 / H2O 6.0 / O2 12.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 2.0
43 HCO+H → CO+H2 7.340E+13 0.000 0.000
44 HCO+OH → HOCHO 1.000E+14 0.000 0.000
45 2HCO → CH2O+CO 1.800E+13 0.000 0.000
46 HCO+O → CO2+H 3.000E+13 0.000 0.000
47 HCO+HO2 → CO2+H+OH 3.000E+13 0.000 0.000
48 HCO+O → CO+OH 3.020E+13 0.000 0.000
49 CH+CH2O → H+CH2CO 9.460E+13 0.000 -515.060
50 CH2O+OH ⇋ HCO+H2O 3.430E+09 1.180 -446.940
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No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)
51 CH2O+H ⇋ HCO+H2 5.740E+07 1.900 2739.960
52 CH2O+O → HCO+OH 6.260E+09 1.150 2260.040
53 CH2O+CH3 → HCO+CH4 3.636E-06 5.420 998.090
54 CH3O+H → CH2O+H2 2.000E+13 0.000 0.000
55 CH3O+CH3 → CH2O+CH4 1.200E+13 0.000 0.000
56 CH3O+O2 → CH2O+HO2 4.380E-19 9.500 -5500.960
57 CH3O(+M) → CH2O+H(+M) k∞ 6.800E+13 0.000 26169.930
k0 1.87E+25 -3.00 24310.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
58 CH2[S]+CO2 → CH2O+CO 3.000E+12 0.000 0.000
59 HOCHO ⇋ CO2+H2 1.500E+16 0.000 57000.000
60 HOCHO ⇋ CO+H2O 2.300E+13 0.000 50000.000
61 HOCHO+OH → H2O+CO2+H 2.620E+06 2.060 916.110
62 C2H2+OH → CH2CO+H 3.236E+13 0.000 12000.000
63 C2H2+OH → CH3+CO 4.830E-04 4.000 -2000.000
64 C2H2+H(+M) ⇋ C2H3(+M) k∞ 5.600E+12 0.000 2400.100
k0 3.80E+40 -7.27 7220.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 2.0
65 C2H2+O2 → HCCO+OH 2.000E+08 1.500 30099.900
66 C2H2+O → HCCO+H 1.350E+07 2.000 1900.100
67 C2H3+HO2 → C2H4+O2 6.563E+13 -0.540 2221.080
68 CH3+C2H3 → CH4+C2H2 3.920E+11 0.000 0.000
69 C2H3+O2 ⇋ C2H2+HO2 1.340E+06 1.610 -384.080
70 C2H3+H → C2H2+H2 3.000E+13 0.000 0.000
71 C2H3+O2 → CH2O+HCO 4.570E+16 -1.390 1012.910
72 C2H3+OH → C2H2+H2O 5.000E+12 0.000 0.000
73 C2H3+H(+M) → C2H4(+M) k∞ 6.100E+12 0.270 280.110
k0 9.80E+29 -3.86 3320.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 2.0
74 C2H4+CH3 ⇋ C2H3+CH4 6.620E+00 3.700 9500.000
75 C2H4+H ⇋ C2H3+H2 8.420E-03 4.620 2582.930
76 C2H4+H(+M) ⇋ C2H5(+M) k∞ 3.975E+09 1.280 1292.070
k0 4.72E+18 0.00 755.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 2.0
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No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)
77 C2H4+OH ⇋ C2H3+H2O 2.020E+13 0.000 5935.950
78 C2H4+O → CH3+HCO 1.020E+07 1.880 179.020
79 C2H5+O2 → C2H4+HO2 3.000E+20 -2.860 6760.990
80 C2H5+HO2 → C2H6+O2 3.560E+08 0.850 -1072.900
81 C2H5+H(+M) → C2H6(+M) k∞ 5.270E+17 -0.990 1580.070
k0 1.99E+41 -7.08 6685.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 2.0
82 C2H5+C2H3 → 2C2H4 5.765E+14 -0.630 2489.960
83 CH3+C2H5 → CH4+C2H4 1.950E+13 -0.500 0.000
84 C2H5+H → C2H4+H2 2.000E+12 0.000 0.000
85 CH3+C2H5(+M) ⇋ C3H8(+M) k∞ 1.880E+13 0.000 0.000
k0 2.71E+74 -16.82 13060.0
a0 = 0.1527 a1 = 290 a2 = 2700 a3 = 7700
third-body efficiencies / AR 0.7 / H2 2.0 / H2O 6.0 / CO 1.5 / CH4 2.0 /
C2H6 3.0 / CO2 2.0
86 C2H5+H ⇋ 2CH3 9.854E+11 0.490 -4440.010
87 C2H6+CH3 → C2H5+CH4 1.510E-07 6.000 6047.080
88 CH2[S]+C2H6 → CH3+C2H5 1.200E+14 0.000 0.000
89 C2H6+H ⇋ C2H5+H2 5.540E+02 3.500 5167.070
90 C2H6+OH ⇋ C2H5+H2O 5.800E+07 1.730 1159.890
91 C2H6+O → C2H5+OH 3.550E+06 2.400 5830.070
92 H+HCCO ⇋ CH2[S]+CO 1.100E+13 0.000 0.000
93 HCCO+O2 → CO2+HCO 2.400E+11 0.000 -853.970
94 HCCO+O → H+2CO 8.000E+13 0.000 0.000
95 CH+HCCO → CO+C2H2 5.000E+13 0.000 0.000
96 HCCO ⇋ CH+CO 1.008E+17 -1.000 65190.010
97 HCCO+OH → 2HCO 1.000E+13 0.000 0.000
98 CH2CO+H ⇋ HCCO+H2 2.000E+14 0.000 8000.000
99 CH2CO+OH ⇋ HCCO+H2O 1.000E+13 0.000 2000.000
100 CH2CO+H → CH3+CO 1.100E+13 0.000 3400.100
101 CH2[S]+CH2CO → C2H4+CO 1.600E+14 0.000 0.000
102 CH2CO+O → HCCO+OH 1.000E+13 0.000 8000.000
103 C3H6+O → CH2CO+CH3+H 2.500E+07 1.760 76.000
104 C3H6+H ⇋ C2H4+CH3 4.830E+34 -5.810 18500.000
105 C3H6+O → C2H5+HCO 1.580E+07 1.760 -1216.060
106 C3H6 ⇋ C2H3+CH3 2.730E+62 -13.280 123200.050
107 NC3H7 ⇋ CH3+C2H4 1.007E+41 -8.601 41432.600
108 NC3H7+HO2 → C3H8+O2 3.400E+10 0.279 -57.360
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No Reaction An(cgs) bn En(cal/mol)
109 NC3H7 ⇋ H+C3H6 8.870E+39 -8.101 46582.700
110 H+C3H8 ⇋ H2+NC3H7 2.235E+04 3.061 4280.830
111 C3H8+OH → NC3H7+H2O 6.504E+08 1.387 596.560
112 C3H8 ⇋ NC3H7+H 4.526E+16 -0.078 98321.460
113 C2H5+C3H8 → C2H6+NC3H7 2.000E+11 0.000 10400.100
114 C3H8+O → NC3H7+OH 3.263E+04 3.010 3170.650
115 CH3+C3H8 → CH4+NC3H7 6.558E+02 2.856 7038.960
116 C3H6OOH1-2 ⇋ C3H6+HO2 3.534E+13 -0.537 12536.090
117 NC3H7O2 ⇋ C3H6OOH1-2 4.342E+11 0.412 29298.520
118 NC3H7O2 ⇋ NC3H7+O2 1.330E+23 -2.355 38065.010

Annexe B
De´tails sur le code YALES2
Ce code, de´veloppe´ au laboratoire du CORIA, est un code LES Low-Mach qui s’applique sur
des maillages non-structure´s. Il est base´ sur la me´thode des volumes finis et est utilise´ pour la
re´alisation de tous les calculs pre´sente´s dans ce manuscrit.
B.1 Discre´tisation spatiale
Le code YALES2 est base´ sur la me´thode des volumes finis. Le domaine doit donc eˆtre divise´
en de petits e´le´ments. Le code actuel permet de traiter des maillages non structure´s. Diffe´rents
types d’e´le´ments peuvent eˆtre utilise´s pour la re´alisation du maillage tels que des triangles ou
des quadrilate`res en deux dimensions. Les e´le´ments disponibles en trois dimensions sont les
te´trae`dres, les prismes, les pyramides et les hexae`dres.
Les volumes de controˆle, sur lesquels les e´quations de transport seront inte´gre´es, sont construits
autour de chaque noeud composant le maillage. Un exemple de volume de controˆle est repre´sente´
sur la figure B.1.
Fig B.1 – Illustration d’un volume de controˆle base´ sur les noeuds. xp est le barycentre du
volume de controˆle tandis que xp est le noeud de calcul pour ce meˆme volume.
YALES2 utilise un sche´ma centre´ aux noeuds. Toutes les valeurs des scalaires, de la pression
et de la vitesse sont collecte´es au niveau de ceux-ci. Plus de de´tails concernant la discre´tisation
spatiale utilise´e sont disponibles dans la the`se de Vantieghem [189].
B.2 Choix des sche´mas nume´riques
Plusieurs sche´mas temporels et spatiaux sont disponibles dans YALES2. Le choix de ceux-ci
est laisse´ a` l’utilisateur.
L’avancement explicite en temps peut eˆtre re´alise´ par des sche´mas de Runge-Kutta du second,
troisie`me ou quatrie`me ordre. Un sche´ma plus re´cent, base´ sur une combinaison des sche´mas
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Runge-Kutta et Lax-Wendroff, nomme´ TFV4A [98] est aussi disponible.
En ce qui concerne la discre´tisation spatiale, celle-ci peut eˆtre effectue´e au second ou au
quatrie`me ordre. La pre´cision spatiale du quatrie`me ordre est obtenue en augmentant l’ordre
d’interpolation sur les surfaces du volume de controˆle et en re´alisant une de´convolution des
valeurs inte´gre´es.
Le choix du solveur servant a` la re´solution de l’e´quation de Poisson doit aussi eˆtre effectue´. Les
solveurs inclus dans YALES2 sont le solveur PCG (pour Preconditioned Conjugate Gradient) [47]
et sa version avec de´flation DPCG [128]. Les me´thodes BICGSTAB et BICGSTAB(2) sont
e´galement disponibles.
Au cours de cette the`se, il a e´te´ choisi de travailler avec le sche´ma TFV4A et une discre´tisation
spatiale du quatrie`me ordre. Concernant la re´solution de l’e´quation de Poisson, le solveur DPCG
a e´te´ utilise´.
B.3 Solveur a` densite´ variable
Le code YALES2 propose de nombreux solveurs. Dans cette the`se, seul le solveur a` densite´
variable est utilise´. Son principe est brie`vement de´crit ci-apre`s.
L’avancement en temps est base´ sur la me´thode de pas fractionne´ propose´ par Chorin [39]
puis Kim et Moin [93]. Cette me´thode e´tait a` la base propose´e pour des fluides incompressibles
mais a e´te´ e´tendue aux fluides compressibles [144]. La vitesse est re´solue a` chaque pas de temps
soit n, n+1, etc alors que les scalaires, la densite´ et la pression sont re´solus sur des pas de temps
de´cale´s n+ 1/2, n+ 3/2, etc. La me´thode de re´solution est explique´e ci-apre`s, en se basant sur
un volume de controˆle :
1. Un pre´dicteur de densite´, ρ∗ est calcule´ a` l’aide de l’e´quation de conservation,
ρ∗ − ρn+1/2
∆t
+ Cnρ = 0 , (B.1)
ou` le terme convectif Cnρ est e´value´ au temps n.
2. Les scalaires sont ensuite avance´s, sous leur forme conservative en re´solvant de manie`re
fractionne´e l’e´quation suivante :
(ρφ)∗ − (ρφ)n+1/2
α∗∆t
+ C
n+1/2
ρφ = D
n+1/2
ρφ + S
n+1/2
ρφ , (B.2)
ou` les termes C
n+1/2
ρφ , D
n+1/2
ρφ et S
n+1/2
ρφ se rapportent respectivement a` la convection, la
diffusion et aux termes sources scalaires au temps n+ 1/2.
3. La densite´ doit ensuite eˆtre avance´e. Tout d’abord, la densite´ ρn+3/2 est calcule´e comme
e´tant une valeur relaxe´e comprise entre la valeur pre´dite, ρ∗, et une valeur issue de
l’e´quation d’e´tat ρeos. Pour l’e´quation d’e´tat relative aux gaz parfaits, on a :
ρeos =
P0W
∗
RT ∗
, (B.3)
ou` le symbole ∗ fait re´fe´rence aux valeurs trouve´es graˆce aux scalaires pre´dits. Pour
rappel, P0 est uniforme dans le domaine. Lors de la simulation d’un domaine ferme´, il est
ne´cessaire de prendre en compte l’e´volution temporelle de cette pression. Une me´thode
allant dans ce sens est propose´e dans la section 5.3.3.
La densite´ au temps n+ 3/2 est calcule´e comme un barycentre de ρeos et ρ
∗,
ρn+3/2 = αrelaxρeos + (1− αrelax)ρ∗ . (B.4)
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Le terme α repre´sente un facteur de relaxation servant a` s’abstraire des proble`mes
nume´riques survenant lors de la variation brutale de la densite´.
La valeur α = 0.7 est typiquement adopte´e pour des configurations stationnaires et
e´tablies. La densite´ ”exacte” compatible avec l’e´quation d’e´tat n’est pas conserve´e. Si des
proble`mes d’ordre nume´rique surviennent, cette valeur peut eˆtre modifie´e. Une valeur de
α = 0.5 semble en effet offrir plus de stabilite´.
Graˆce a` cette valeur estime´e, la densite´ au temps n+ 1 est de´termine´e ,
ρn+1 =
1
2
(
ρn+1/2 + ρn+3/2
)
. (B.5)
4. Le pre´dicteur de vitesse est ensuite avance´,
(ρu)∗ − (ρu)n
∆t
+ Cnρ = D
n
ρu −∇Pn−1/22 , (B.6)
ou` P
n−1/2
2 est le champ de pression de´ja` connu. A ce niveau, on remarque que le pre´dicteur
de vitesse (ρu)∗ ne satisfait pas l’e´quation de continuite´. Par conse´quent, une e´tape de
correction est ne´cessaire.
5. Pour satisfaire l’e´quation de continuite´, la pression est avance´e du temps n−1/2 au temps
n+ 1/2,
∇Pn+1/22 =
(ρu)n+1 − (ρu)∗
∆t
+∇Pn−1/22 . (B.7)
L’influence de la pression pre´ce´dente est retire´e afin de corriger la vitesse par la nouvelle
valeur de la pression. La vitesse au temps n+1 doit ve´rifier l’e´quation de continuite´, soit :
∇.(ρun+1) = −
(
∂ρ
∂t
)n+1
≈ −ρ
n+3/2 − ρn+1/2
∆t
. (B.8)
La pression au temps n+1/2 est estime´e par re´solution de l’e´quation de Poisson provenant
des e´quations (B.7) et (B.8) :
∆(P
n+1/2
2 − Pn−1/22 ) =
ρn+3/2 − ρn+1/2
∆t2
− 1
∆t
∇.(ρu)∗ . (B.9)
6. Une dernie`re e´tape est re´alise´e pour corriger la vitesse en prenant en compte le nouveau
gradient de pression. Les scalaires sont eux aussi corrige´s, graˆce a` la nouvelle vitesse
suivant l’e´quation (B.2).

Annexe C
Fonctionnement ge´ne´ral d’un scheduler dynamique
C.1 Principe
Le but d’un e´quilibrage de charge est de donner a` chaque processeur la meˆme quantite´ de
travail a` effectuer. Cela permet de synchroniser les processeurs entre eux, c’est-a`-dire qu’ils
effectuent la meˆme taˆche au meˆme instant. Dans YALES2, cet e´quilibrage de charge est effectue´
graˆce a` une double de´composition du domaine [124]. Une premie`re de´composition est re´alise´e
en de´coupant le domaine en np sous-domaines de taille e´gale, np correspondant au nombre de
processeurs. Dans une seconde e´tape, chaque processeur divise son domaine en sous-groupes
dont le nombre de cellules par groupe est impose´ par l’utilisateur. Cette double de´composition
est vraiment performante lorsque toutes les cellules ou noeuds du domaine ont la meˆme quantite´
de travail a` effectuer.
Malheureusement, cette condition n’est pas toujours ve´rifie´e. En effet, lors de la re´solution
des termes sources chimiques, des proble`mes raides sont rencontre´s, comme montre´ dans la
section 3.4.3. Les termes sources sont simples a` e´valuer et sans grand couˆt CPU dans la partie
gaz frais et gaz bruˆle´s mais sont relativement couˆteux en temps dans le front de flamme. Le
temps passe´ dans le terme source en chaque point pour une ite´ration du cas C3 pre´sente´ dans
le chapitre 4 est repre´sente´ sur la figure C.1. Les valeurs le long de l’axe Y positif sont extraites
et trace´es sur la figure C.2.
Fig C.1 – Champ du temps passe´ dans le
calcul des termes sources chimiques pour
le cas C3 du chapitre 4.
Fig C.2 – Courbe du couˆt CPU lors du
calcul des termes sources chimiques le long
de l’axe Y positif, extrait de la figure C.1.
Ces deux images montrent clairement que les processeurs traitant un sous-domaine ou` le front
de flamme est pre´sent passent beaucoup plus de temps a` effectuer le calcul du terme source que
ceux ou` les gaz sont au repos. Par conse´quent, le couˆt CPU global du calcul est important car
chaque processeur doit attendre que le plus lent ait fini avant de passer a` la prochaine e´tape de
calcul.
Afin de reme´dier a` ce proble`me, un e´quilibrage de charge dynamique [65] a e´te´ mis en
place dans YALES2 lors du calcul de l’inte´gration des termes sources. L’ide´e de cet e´quilibrage
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dynamique est de re´partir le calcul des termes sources. Les points ou` le front de flamme est
pre´sent, et donc demandant un temps de calcul plus important sont re´partis sur l’ensemble des
processeurs, meˆme si cela exige plus de communications MPI. Nous verrons en effet que le temps
passe´ dans les communications est ne´gligeable par rapport au gain apporte´ par cette me´thode.
C.2 De´tails de la mise en oeuvre
Le diagramme repre´sentant l’algorithme implante´ dans le code pour la re´alisation de l’e´quilibrage
de charge dynamique pour le calcul des termes sources est donne´ sur la figure C.3.
Fig C.3 – Sche´ma de l’algorithme implante´ pour cre´er l’e´quilibrage de charge dynamique.
Un processeur peut avoir deux roˆles : maˆıtre ou esclave. Un processeur a le roˆle de maˆıtre
tandis que les autres sont esclaves. Cependant, le maˆıtre peut changer au cours de l’ite´ration.
Si le processeur est le maˆıtre, il doit :
1. de´couper le maillage en de tous petits domaines de´finis par le parame`tre de granularite´ ;
2. attendre qu’un processeur esclave lui envoie un signal ;
3. re´cupe´rer le travail effectue´ par l’esclave si celui-ci a de´ja` travaille´ pour le maˆıtre ;
4i. s’il n’a plus de travail, trois situations s’offrent a` lui :
a) pour l’instant aucun processeur n’a e´te´ de´clare´ en tant que nouveau maˆıtre. Il doit
alors regarder si l’esclave a de´ja` e´te´ maˆıtre durant l’ite´ration. Si tel est le cas, l’esclave
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est place´ dans une liste d’attente jusqu’a` ce qu’un nouveau maˆıtre soit de´fini. Le
maˆıtre se rend ensuite a` l’e´tape 2 ;
b) si aucun processeur n’a e´te´ de´clare´ comme nouveau maˆıtre et dans le cas ou` le proces-
seur esclave n’ait pas encore e´te´ maˆıtre, il doit dire au processeur esclave qu’il a e´te´
promu au rang de maˆıtre et informer tous les processeurs en attente qu’un nouveau
maˆıtre a e´te´ de´signe´ ;
c) si un nouveau maˆıtre a e´te´ de´signe´, il doit envoyer a` l’esclave demandant du travail
l’identite´ du nouveau maˆıtre.
4ii. s’il a toujours du travail, envoyer un sous domaine a` l’esclave pour qu’il le traite et retourner
ensuite a` l’e´tape 2 ;
5i. si tous les esclaves ne connaissent pas l’identite´ du nouveau maˆıtre, le retour a` l’e´tape 2 est
ne´cessaire ;
5ii. si tous les esclaves connaissent l’identite´ du nouveau maˆıtre, alors :
a) si le maˆıtre n’est pas le dernier maˆıtre, le processeur passe a` l’e´tat d’esclave ;
b) si le maˆıtre est le dernier maˆıtre, il envoie un signal a` tous les esclaves puis se quitte
lui-meˆme.
Si le processeur est esclave, il doit :
1. dire au maˆıtre qu’il est preˆt a` effectuer du travail ;
2. e´couter ce que le maˆıtre lui dit, ce qui se re´duit a` trois possibilite´s :
a) le maˆıtre lui envoie du travail. L’esclave l’exe´cute puis renvoie les re´sultats obtenus
au maˆıtre. Il repart alors a` l’e´tape 1 ;
b) le maˆıtre lui envoie le signal de tout arreˆter ;
c) le maˆıtre lui envoie l’identite´ du nouveau maˆıtre :
i. si l’esclave est le nouveau maˆıtre, il change son e´tat ;
ii. sinon, il retourne a` l’e´tape 1.
Deux points se doivent d’eˆtre souligne´s. Premie`rement, il est capital que plusieurs processeurs
puissent avoir le roˆle de maˆıtre simultane´ment. Cela permet aux communications MPI de se
chevaucher et d’e´viter que tous les processeurs soient en attente qu’une petite partie d’entre eux
finisse leur travail. Deuxie`mement, la taille des petits domaines sur lesquels le calcul est effectue´
est dicte´e par deux parame`tres : la taille du sche´ma cine´tique et la latence du re´seau.
C.3 Performances
Afin de montrer les performances re´alise´es graˆce a` la mise en place d’une re´partition dyna-
mique, il est ne´cessaire de regarder les performances obtenues lorsque la re´partition est statique.
La figure C.4 est une belle illustration de ce cas. Elle repre´sente le temps CPU passe´ dans chaque
processeur pour calculer les termes sources chimiques lorsque l’e´quilibrage dynamique de charge
n’est pas applique´.
Cette figure a e´te´ obtenue lors de la re´alisation d’un calcul sur 128 processeurs de la machine
Antares du CRIHAN. Il est clairement visible que les charges sont mal re´parties. En effet, 90%
des processeurs ont une tre`s petite charge CPU (autour de 25 s par ite´ration) alors que 10%
d’entre eux ont une grosse quantite´ de travail a` fournir (jusqu’a` 150 s par ite´ration pour le
processeur le plus charge´). Ne´anmoins, tous les processeurs doivent attendre que le processeur
le plus charge´ ait fini son travail avant de passer a` l’e´tape suivante.
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Fig C.4 – Temps CPU ne´cessaire pour le calcul des termes sources chimiques en fonction du
nume´ro de processeur, lorsque la re´partition dynamique n’est pas active.
Si l’on fait la moyenne du temps CPU, celle-ci est relativement faible, autour de 30 s par
ite´ration (trait rouge pointille´ sur la figure C.4). Cette valeur correspond a` la valeur atteignable
par un e´quilibrage de charge dynamique parfait. Cela signifie que que le gain en temps CPU
re´alise´ avec un e´quilibrage de charge dynamique peut aller jusqu’a` 5.
Un nouveau cas test, celui du bec bunsen, est effectue´ pour montrer les diffe´rents temps
CPU passe´s dans le calcul des termes sources chimiques en fonction des ite´rations du calcul.
Le maillage contient 288544 triangles et 177377 noeuds. Le sche´ma cine´tique utilise´ est celui de
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Fig C.5 – Comparaison entre la re´partition de charge statique et dynamique.
Coffee [41] et la granularite´ est fixe´e a` 10. Chaque processeur contient 2254 cellules et la seconde
de´composition du domaine cre´e´e des groupes de 200 cellules.
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Les re´sultats obtenus avec et sans re´partition dynamique des charges sont repre´sente´s sur la
figure C.5.
Deux types de mesures de CPU sont illustre´es sur cette figure : premie`rement, le temps
CPU maximal sur tous les processeurs ; deuxie`mement, le temps CPU moyen passe´ sur tous les
processeurs.
Sans la re´partition dynamique, le temps CPU maximal (ligne noire sur la figure C.5) est
environ 2.5 fois plus grand que le temps CPU moyen (ligne rouge). Les charges sont donc mal
re´parties entre les processeurs. Avec la prise en compte de l’e´quilibrage de charge dynamique, le
temps CPU maximal (ligne verte) et le temps CPU moyen (ligne bleue) sont quasiment confon-
dus. La re´partition entre les diffe´rents processeurs est donc bien re´alise´e. Tous les processeurs
posse`dent la meˆme quantite´ de travail a` effectuer. De plus, les temps CPU moyens avec (ligne
bleue) et sans (ligne rouge) re´partition dynamique sont tre`s proches. Cela signifie que l’algo-
rithme servant a` la re´partition est tre`s efficace et que les communications MPI sont masque´es.
L’extensibilite´ des re´partitions statique et dynamique est ensuite teste´e. Pour cela, la simu-
lation d’un meˆme maillage est re´alise´e avec un nombre de processeurs croissant, figure C.6. Ce
test a e´te´ effectue´ sur la machine Turing de l’IDRIS.
Fig C.6 – Scale-up avec ou sans re´partition dynamique de la charge.
Sur cette figure, une autre limitation forte de l’approche statique est visible. L’extensibilite´ est
vraiment faible en statique alors qu’elle est quasiment parfaite lorsque la re´partition dynamique
est utilise´e.
Pour mieux comprendre ce phe´nome`ne, nous allons conside´rer la situation suivante, qui arrive
quand un domaine donne´ est coupe´ en deux par l’algorithme de de´coupage, figure C.7.
Sur cette figure C.7, les notations FG, FF et BG font respectivement re´fe´rence aux gaz
frais, au front de flamme et aux gaz bruˆle´s.
Si le de´coupage est fait de manie`re orthogonale au front de flamme, cela ne pose aucun
proble`me. La densite´ de surface de flamme est inchange´e pour chaque partie du domaine. Au
contraire, si la coupe a lieu paralle`lement au front de flamme, il est fort probable que les deux
nouveaux sous-domaines posse`dent des densite´s de surface de flamme diffe´rentes. Cette diffe´rence
de densite´ implique que la valeur maximale de densite´ de surface de flamme par processeur peut
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Fig C.7 – De´coupage du domaine. Gauche : de´coupage orthogonal au front de flamme. Droite :
de´coupage paralle`le au front de flamme.
seulement augmenter lorsque le nombre de processeurs s’accroit.
Le proble`me est que la charge de CPU est directement lie´e a` la densite´ de surface de flamme
(la` ou` le proble`me est tre`s raide et le terme source long a` calculer). Par conse´quent, augmenter
le nombre de processeurs ame´liore tre`s peu le temps de restitution dans beaucoup de situations.
Cette limitation n’a pas lieu d’eˆtre lorsque la re´partition dynamique de charge est utilise´e.
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